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1 . I N T R O D U C T I O N
C o n v e n t i o n a l m e t h o d s u s e d i n d o o r s o r o u t d o o r s f o r h u m a n e x p o s u r e a s s e s s m e n t o r
s o u r c e m o n i t o r i n g i n v o l v e t h e u s e o f p e r s o n a l o r a r e a s a m p l i n g . T he m e a s u r e m e n t s
o b t a i n e d w i t h t h e s e m e t h o d s a r e l i m i t e d b o t h s p a t i a l l y a n d t e m p o r a l l y . S p a t i a l l y , t h e
m e a s u r e m e n t s a r e c o n f i n e d t o p a r t i c u l a r l o c a t i o n s i n a r o o m o r s p e c i f i c i n d i v i d u a l s ;
t h e r e f o r e , t h e y h a v e l im i t e d s p a t i a l r e s o l u t i o n . M e a s u r e m e n t s h a v e l im i t e d t e m p o r a l
r e s o l u t i o n b e c a u s e t he y t y p i c a l l y a r e t a k e n o v e r a n e x t e n d e d p e r i o d o f t im e a n d y i e l d t im e
w e i g h t e d a v e r a g e s o f c o n t a m i n a n t c o n c e n t r a t i o n s . T h i s i n t u r n p r o v i d e s i n f o r m a t i o n o n
p e a k e x p o s u r e s o r s h o r t t e r m c o n c e n t r a t i o n f l u c t u a t i o n s . D i r e c t r e a d i n g i n s t r u m e n t s c o u l d
b e u s e d t o o b t a i n b e t t e r t e m p o r a l r e s o lu t i o n ; h o w e v e r , t h e y a r e n o t a l w a y s a s a c c u r a t e o r
s e n s i t i v e a s m e t h o d s w h i c h i n v o l v e c o l l e c t i n g a s a m p l e o v e r t im e a n d a n a l y z i n g i t i n a
l a b o r a t o r y . T h u s , c u r r e n t m e th o d s a r e i n a d e q u a t e f o r p r o v i d i n g a n a c c u r a t e r e a l - t i m e
p i c t u r e o f c o n t a m i n a n t c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s o v e r a m e a s u r e m e n t s p a c e .
T o a c h i e v e s p at i a l l y r e s o l v e d r e a l - t im e m e a s u r e m e n t o f c h e m i c a l c o n c e n t r a t i o n s i n
a i r
,
t e c h n i q u e s a r e b e i n g i n v e s t i g a t e d t h a t c o m b i n e t h e m e a s u r e m e n t c a p a b i l i t i e s o f O p e n -
P a t h F o u r i e r T r a n s f o r m I n f r a r e d (O P - FT IR ) S pe c t r o s c o p y w i t h m a t h e m a t i c a l m a p p i n g
t e c h n i qu e s o f c o m pu t e d t o m o g r a p hy (C T ) [ 1, 2 ] . T h e O P - F T I R s p e c t r o m e t e r i s a r e m o t e
s e n s i n g i n s t r u m e n t t h a t c a n b e u s e d t o s c a n a l a r g e a r e a . T h e d e t e c t o r m e a s u r e s a t t e n u a t i o n
o f i n f r a r e d l i g h t f r o m p e r i p h e r a l l y p l a c e d o p t i c a l s o u r c e s , w i t h t h e m a g n i t u d e o f l i g h t
a t t e n u a t i o n b e i n g pr o p o r t i o n a l t o c o n c e n t r a t i o n . W h e n a n e tw o r k o f i n t e r s e c t i n g i n f r a r e d
l i g h t ( I R ) b e a m s a r e u s e d , t h e i n d i v i d u a l p a t h - i n t e g r a t e d c o n c e n t r a t i o n s m e a s u r e d a r e u s e d
b y a t o m o gr a p h ic r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m t o c r e a t e t w o
- d i m e n s io n a l c o n c e n t r a t i o n m a p s o f
t h e a r e a a l o n g t h e p l a n e s a m p l e d . T h e s e m a p s a r e o b t a i n e d u s i n g f a r f e w e r m e a s u r e m e n t s
t h a n w o u l d b e r e q u i r e d u s i n g c o n v e n t i o n a l s a m p l i n g m e th o d s . Sc a n n i n g O P
- FT I R
s p e c t r o m e t e r s c a n b e u s e d f o r p a t h l e n g t h s e x c e e d i n g 20 0 m e t e r s , m a k i n g t h e m v a l u a b l e
t o o l s f o r m o n i t o r i n g c h e m i c a l s i n b o th o u t d o o r a n d i n d o o r s e t t i n g s . I n a d d i t i o n , t h e s e
s y s t e m s r e q u ir e l i t t l e h u m a n s u p e r v i s i o n w h i l e i n o p e r a t i o n a n d c a n m e a s u r e m o r e t h a n o n e
c h e m i c a l s i m u l t a n e o u s l y , m a k i n g t h e m v a l u a b l e t o o l s f o r c o n t i n u o u s m o n i t o ri n g o f
c h e m i c a l m i x t u r e s .
T h e c o m b i n a t i o n o f O P - F T I R s p e c t r o s c o p y a n d C T t o o b t a i n t e m p o r a l l y a n d
s p a t i a l l y r e s o l v e d c o n c e n t r a t i o n m a p s i s a r e l a t i v e l y n e w c o n c e p t . F o r t h i s r e s e a r c h ,
n u m e r i c a l s i m u l a t i o n s w e r e p e r f o r m e d t o d e m o n s t r a t e t h e a p p l i c a b i l i t y a n d fe a s i b i l i t y o f t h i s
c o n c e p t . N u m e r i c a l s im u l a t i o n s ar e i n s t r u m e n t a l i n d e t e r m i n i n g t h e b e s t p a r a m e t e r s fo r t h e
r e a l - l i f e im p l e m e n t a t i o n o f O P - F T I R / C T t e c hn o l o gy .
C o m p u t e r s im u l a t i o n s t u d i e s w e r e p e r f o r m e d t o e v a l u a t e t h e e f f e c t o f a v a ri e t y o f
p a r a m e t e r s : 1 . t h e p l a c e m e n t o f O P- FT I R e q u i p m e n t ( c o n f i g u r a t i o n ) i n a s im u l a t e d a r e a ; 2 .
t h e l e v e l o f de t a i l t h a t i s v i s i b l e i n a n im a g e ( r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n ) ; 3 . t he im p a c t o f
m u l t i p l e c o n t a m i n a n t s o u r c e s o n t h e s p a t i a l a n d t e m p o r a l r e s o l u t i o n o f a n im a g e c r e a t e d
u s i n g c o m p u t e d t o m o g r a p h y (r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y ); a n d 4 . t he e f f e c t o f m e a s u r e m e n t
n o i s e o n r e c o n s t r u c t i o n qu a l it y .
T o e v a l u a t e t h e c a p a b i l i t y o f a n O P
- FT I R c o n f i g u r a t i o n a n d r e c o n s tr u c t i o n
t e c h n i q u e ( a lg o ri t h m ) t o q u a n t i f y c h e m i c a l c o n c e n tr a t i o n s a s a f u n c t i o n o f s p a t i a l l o c a t i o n
a n d t i m e , a v a ri e t y o f t e s t c o n c e n t r a t i o n m a p s w e r e r e c o n s t r u c t e d u s i n g d i f f e r e n t O P - FT I R
c o n f i g u r a t i o n s a n d r e c o n s t r u c t i o n t e c h n i q u e s ( a l g o ri t h m ) . T h e t e s t c o n c e n t r a t i o n m a p s
w e r e o b t a i n e d f r o m g a u s s i a n m o de l s . U s i n g n u m e r i c a l s i m u l a t i o n s O P - FT I R
c o n f i g u r a t i o n s w e r e e v a l u a t e d w i t h r e s p e c t t o r e s o u r c e l im i t a t i o n s . A pp r o p r i a t e q u a l i t a t i v e
a n d qu a n t i t a t i v e c ri t e ri a a n d r e p r e s e n t a t i v e t e s t c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s w e r e u s e d t o e v a l u a t e
t h e s im u l a t i o n r e s u l t s . T o e v a l u a t e r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n , th e n u m b e r d e n s i t y o f
i n f r a r e d b e a m s
,
a n d e f f e c t o f s i z e a n d l o c a t i o n o f p o l l u t a n t s o u r c e s , w e r e v a ri e d a n d t e s t e d
u s i n g t im e i n v a ri a n t t e s t c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s .
W h e n t a k i n g o p e n - p a t h m e a s u r e m e n t s i n t h e f i e l d u s i n g a n e tw o r k o f m e a s u r e m e n t s
o b t a i n e d b y a s y s t e m t h a t s c a n s t h e a i r , e a c h m e a s u r e m e n t i s t a k e n a t a d i f f e r e n t p o i n t i n
t im e . T h e t o t a l t im e r e qu i r e d t o c o m p l e t e l y s c a n a n a r e a d e p e n d s u p o n t h e n u m b e r o f
m e a s u r e m e n t s , n u m b e r o f O P - F T I R s c a n s , a n d w a v e n u m b e r r e s o l u t i o n o f t h e
s p e c t r o m e t e r . T h e qu a l i t y o f t he r e c o n s t r u c t e d c o n c e n t r a t i o n m a p s i s r e l a t e d t o h o w qu i c k l y
t h e a r e a i s s c a n n e d a n d t h e r a t e o f c h a n ge o f c o n t a m i n a n t c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s .
T o m a p t e m p o r a l l y v a r y i n g c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s , a b a l a n c e m u s t b e a c h i e v e d
b e t w e e n t h e t im e t a k e n t o t a k e a l l th e m e a s u r e m e n t s a n d th e t i m e t a k e n f o r a c o n c e n t r a t i o n
p r o f i l e t o c h a n g e W h e n o n l y a l i m i t e d n u m b e r o f s o u r c e s a n d d e t e c t o r s a r e u s e d t o o b t a i n
a s e t o f m e a s u r e m e n t s
,
t h e n e tw o r k o f i n t e r s e c t i n g b e a m s h a s i n f o r m a t i o n f r o m d i f f e r e n t
p e r i o d s o f t im e . T o e v a l u a t e t h e r o b u s t n e s s o f t o m o g r a p h y t o d e a l w i t h c h e m i c a l
c o n c e n tr a t i o n p r o f i l e s i n a r o o m t h a t a r e c h a n g i n g o v e r t im e , s i m u l a t i o n s w e r e p e r f o r m e d
u s i n g a s i n g l e c o n f i gu r a t i o n a n d a l g o r i t h m . T h e i n p u t d a t a f o r th e s e s im u l a t i o n s w e r e a
c o m p i l a t i o n o f l i n e i n t e g r a t e d c o n c e n t r a t i o n s a c r o s s t h e r o o m , e a c h m e a s u r e d a t a d i f f e r e n t
p o i n t i n t i m e . N u m e r i c a l s i m u l a t i o n s w e r e p e r f o r m e d t o e x a m i n e t h e e f f e c t o f
i n t e r f e r o m e t e r s c a n t i m e , m e a s u r e m e n t n o i s e , a n d c o a r s e o r f i n e s a m p l i n g , o n
r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y b y r e c o n s t r u c t i n g d i f f e r e n t t e mp o r a l l y v a r y i n g c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s .
O P - FT IR / C T s y s t e m s a r e a d v a n t a ge o u s i n t h a t t h e y y i e l d r e a l - t im e c o n c e n t r a t i o n
p r o f i l e s , n o n - in v a s i v e l y , w i t h g o o d t e m p o r a l a n d s p a t i a l r e s o l u t i o n . H o w e v e r , t h e y c a n b e
h a r d w a r e i n t e n s i v e a n d t h e i r p e r f o r m a n c e i s d e p e n d e n t o n f a c t o r s s u c h a s m e t e o r o l o g i c a l
c o n d i t i o n s , s i z e a n d ge n e r a t i o n r a t e o f t h e c o n t a m i n a n t s o u r c e , a n d c o n f i g u r a t i o n o f O P -
FT I R s p e c t r o m e t e r s . T o o pt im i z e t h e e f f i c i e n c y o f O P
- FT I R / CT sy s t e m s , i t i s im p o r t a n t t o
f i r s t p e r f o r m n u m e r i c a l s im u l a t i o n s b a s e d o n e x p e c t e d fi e l d c o n d i t i o n s b e f o r e d e p l o y i n g t h e
a c t u a l s y s t e m i n t h e f i e l d t o t a k e m e a s u r e m e n t s .
2 . T H E O R Y
2 . 1 O P - F T I R s p e c t r o s c o p y
T h e u s e o f O P - F T I R t e c h n o l o g y f o r e n v i r o n m e n t a l m o n i t o r i n g d a t e s b a c k t o t h e
19 7 0 s b u t t h e t e c h n o l o g y d i d n o t p r o g r e s s s i g n i f i c a n t l y d u e t o d i f f i c u l t i e s a s s o c i a t e d w i t h
d a t a a n a l y s i s a n d c o m p u t e r t e c h n o l o g y [3 ] . R e c e n t l y , t h e u s e o f O P - F T I R t e c h n o l o g y h a s
g a i n e d r e n e w e d i n t e r e s t be c a u s e o f t h e C l e a n A i r A c t A m e n dm e n t s o f 19 9 0 w h i c h a d v o c a t e
t h e u s e o f t h e b e s t a v a i l a b l e t e c h n o l o g y f o r e n v i r o n m e n t a l m o n i t o r i n g . Sp e c i fi c a l l y , T i t l e
n i o f t h e s e a m e n dm e n t s i d e n t i f y a l i s t o f c he m i c a l s t o be m o n i t o r e d , m o r e t h a n h a l f o f
w h i c h c a n b e q u a n t i fi e d b y FT I R s p e c t r o s c o p y .
A d v a n t a g e s o f O P - FT I R sp e c t r o s c o p y i n c l u de th e a b i l i t y t o d e t e c t m u l t i p l e
c h e m i c a l s s im u l t a n e o u s l y , n o n
- i n v a s i v e l y , a t v e r y l o w c o n c e n t r a t i o n s , a n d o v e r l o n g
d i s t a n c e s i n n e a r r e a l - t im e . L im i t a t i o n s t o q u a n t i fi c a t io n a c c u r a c y i n c lu d e 1) o b t a i n i n g
r e a s o n a b l e
"
b a c k gr o u n d m e a s u r e m e n t s
"
, 2 ) c h a n ge s i n i n s t r u m e n t p e r f o r m a n c e o v e r t im e ,
a n d 3) i n fl u e n c e o f e n v i r o n m e n t a l f a c t o r s s u c h a s h u m i d i t y a n d t e m p e r a t u r e [ 4 ] .
A n a c t i v e O P - F T IR sp e c t r o m e t e r sy s t e m c o n s i s t s o f a n i n f r a r e d (I R ) s o u r c e a n d
d e t e c t o r . T h e I R b e a m f r o m t h e s o u r c e i s s e n t t h r o u g h t h e m e a s u r e m e n t s p a c e t o t h e
d e t e c t o r . W h e n c o n t a m i n a n t s a r e p r e s e n t i n t h e b e a m p a t h , t h e y a b s o r b r a d i a t i o n a t s p e c i fi c
I R w a v e l e n g t h s , t h u s r e d u c i n g t he i n t e n s it y o f t h e b e a m . T h e p h y s i c a l l a w g o v e r n i n g t h i s
b e h a v i o r , B e e r
'
s l a w , s t a t e s t h a t t h e i n t e n s i t y o f l i g h t t r a v e r s i n g a n a b s o r p t i o n m e d i u m
de c r e a s e s e x p o n e n t i a l l y w i t h a b s o r b a n c e .
I n m a t he m a t i c a l t e r m s
,
I (v )= I o (v )e x p ( - a C L ) , ( 1)
w h e r e I (v ) i s t h e i n t e n s i t y o f t h e b e a m a t f r e q u e n c y v s e n s e d b y t h e d e t e c t o r ,
I o (v ) i s t h e o r i g i n a l in t e n s i t y o f t h e b e a m , w h i c h i s d e t e r m i n e d b y t a k i n g a
m e a su r e m e n t w he n the c o n t a m i n a n t i s n o t p r e s e n t i n t h e b e a m p a th (b e t t e r k n o w n
a s a b a c k g r o u n d m e a s u r e m e n t ) ,
a i s t h e o p t i c a l a b s o r p t i o n c o e f fi c i e n t o f t he p o l l u t a n t ,
C i s t h e c o n c e n t r a t i o n o f t h e c o n t a m i n a n t
,
a n d L i s t h e p a t h l e n g t h t r a v e l e d b y t h e b e a m .
A t t h e h e a r t o f t h e M IR s p e c t r o m e t e r i s t h e M i c he l s o n i n t e r f e r o m e t e r , w h i c h
c o n s i s t s o f t w o m i r r o r s a t r i g h t a n g l e s t o e a c h o t he r . O n e o f t h e m i r r o r s m o v e , a n d w h i l e
i n m o t i o n , s o m e w a v e l e n g t h s o f t h e I R b e a m c o n s t r u c t i v e l y i n t e r f e r e i n t h e s p e c t r o m e t e r .
T h u s , w a v e l e n g t h i n t e n s i t y i s m o d u l a t e d w i t h r e s p e c t t o t h e s p e e d o f m i r r o r m o v e m e n t .
T h e i n t e r f e r o m e t e r i s f o l l o w e d b y a d e t e c t o r w h i c h m e a s u r e s i n t e n s i t y o f t h e
I R b e a m a s a f u n c t i o n o f p o s i t i o n o f t h e m o v i n g m i r r o r . O n c e t h e d a t a i s o b t a i n e d , a
F o u r i e r t r a n s f o r m i s p e r f o r m e d o n t h e i n t e r f e r o g r a m t o t r a n s f o r m i t i n t o a n a b s o r p t i o n
s p e c t r u m , w h i c h d i sp l a y s i n te n s i t y o f t h e IR b e a m a s a f u n c t i o n o f i t s w a v e l e n g t h [5 , 6 ] .
T o q u a n t i f y t h e c o n c e n t r a t i o n o f c o n t a m i n a n t in t h e p a t h o f t h e IR b e a m , t h e
a b s o r p t i o n s p e c t r a i s c o m p a r e d w i t h a r e f e r e n c e s p e c t r a f o r t h e c h e m i c a l o f c o n c e r n . T h e
q u a n t i t y o b t a i n e d f r o m t h e a n a l y s i s i s th e c o n c e n t r a t i o n
- p a t h l e n gt h p r o d u c t o f t h e
a b s o r b i n g c h e m i c a l , w h i c h w i l l b e r e f e r r e d t o a s t h e l i n e - i n t e g r a t e d c o n c e n t r a t i o n . D a t a i s
c o l l e c t e d a t d i f f e r e n t r e s o l u t i o n s , w he r e
"
r e s o l u t i o n " r e f e r s t o t h e m i n im u m s e p a r a t i o n o f
t w o a b s o r b a n c e l i n e s t h a t w i l l a l l o w t h e m t o b e d i s t i n gu i s h e d f r o m e a c h o t h e r . Sp e e d o f
d a t a c o l l e c t i o n d e c r e a s e s a s r e s o l u ti o n i n c r e a s e s .
A n O P - FT I R s y s t e m c a n be c o n f i gu r e d t o w o r k i n a b i s t a t i c o r m o n o s t a t i c m o d e .
I n t he b i s t a t i c m o d e , t h e I R s o u r c e a n d F T I R s p e c t r o m e t e r (d e t e c t o r ) a r e o n t w o e n d s o f t h e
m e a s u r e m e n t s p a c e t h r o u gh w h i c h t h e be a m p a s s e s . I n t h e m o n o s t a t i c m o d e , b o t h t he
s o u r c e a n d d e t e c t o r a r e o n o n e e n d o f t he be a m p a t h w i t h a c o m e r c u be r e t r o r e f l e c t o r a t t h e
o t he r e n d t o r e f l e c t t h e b e a m . A d d i t io n a l r e f l e c t e d b e a m p a t h s c o u l d b e c r e a t e d b y u s i n g
m i r r o r s w h i c h r e f l e c t t h e b e a m o n t o a r e t r o r e f l e c t o r . A n O P - FT IR sp e c t r o m e t e r o p e r a t i n g
i n a m o n o s t a t i c m o d e c a n d e t e c t l o w e r c o n c e n t r a t i o n s o f a c h e m i c a l t h a n w h e n i n a b i s t a t i c
m o d e b e c a u s e r e f l e c t i o n s f r o m t h e r e t r o r e f l e c t o r r e s u l t i n d o u b l i n g o f t h e p a t h l e n g t h .
2 . 2 C o m p u t e d T o m o g r a p h y
C o m p u t e d T o m o g r a p h y i s d e r i v e d f r o m t h e G r e e k w o r d x o fx o a ( t o m o s ) , w h i c h
m e a n s s l i c e [ 7 ] , a n d i s t h e p r o c e s s o f c r e a t i n g a n im a g e o f a s l i c e o f a n o bj e c t u s i n g a
n e tw o r k o f i t s l i n e i n t e g r a l d a t a . I n a b r o a d e r s e n s e , i t c o u l d b e th o u g h t o f a s c o m p u t a t i o n s
i n v o l v i n g t h e t r a n s f o r m a t i o n o f o n e d i m e n s i o n a l m e a s u r e m e n t s o f a p h y s i c a l q u a n t i t y t o a
t w o d i m e n s i o n a l e s t i m a t e o f t h e q u a n t i t y u s i n g a n o t h e r t w o d i m e n s i o n a l f u n c t i o n [8 ] .
T h u s , t o m o g r a p h y c o u l d b e r e fe r r e d t o a s im a g e r e c o n s t r u c t i o n f r o m p r o j e c t i o n s , w h e r e t h e
im a g e i s a t w o d im e n s i o n a l e s t im a t e o f t h e q u a n t i t y m e a s u r e d a n d p r o j e c t i o n s a r e t h e o n e
d i m e n s i o n a l m e a s u r e m e n t s .
T h e a p p l i c a t i o n s o f t o m o g r a p h y r a n g e f r o m a s t r o p h y s i c s , r e c o n s t r u c t i n g s u p e r n o v a
r e m n a n t s
,
t o b i o l o g y , r e c o n s t r u c t i n g b a c t e r i o p h a g e s f r o m e l e c t r o n m i c r o s c o p y d a t a [ 8 , 9 ] .
H o w e v e r
,
t h e g r e a t e s t e m p h a s i s a n d p r o g r e s s i n CT h a s b e e n i n t h e f i e l d o f m e d i c a l
d i a g n o s t i c s , w h e r e i m a ge s o f c r o s s s e c t i o n s o f t h e hu m a n b o d y a r e p r o d u c e d f r o m d a t a
o b t a i n e d b y m e a s u r i n g t h e a t t e n u a t i o n o f X
- r a y s a l o n g a l a r g e n u m b e r o f l i n e s t h r o u g h th e
c r o s s - s e c t i o n [ 10 ] .
F o r t h e a p p l i c a t i o n o f a i r p o l l u t i o n m o n i t o r i n g , a n e t w o r k o f IR b e a m s a r e s h o t
t h r o u g h a p l a n e i n t h e a r e a t o b e m o n i t o r e d t o o b t a i n l i n e i n t e g r a t e d g a s c o n c e n t r a t i o n s .
T h e s e a r e t h e n c o n v e r t e d t o a s p a t i a l c o n c e n t r a t i o n p r o fi l e u s i n g t e c h n i q u e s s im i l a r t o t h a t o f
m e d i c a l i m a g i n g . H o w e v e r , t h e r e a r e s i g n i f i c a n t d i f f e r e n c e s b e t w e e n m e d i c a l a n d a i r
p o l l u t i o n a p p l i c a t i o n s , s u c h a s t h e n u m b e r o f p r o j e c t i o n v i e w s , s i z e o f s c a n n i n g a r e a , t y p e
o f im a g e , a n d i n t e r f e r i n g s t r u c tu r e s s u c h a s b u i l d i n g s a n d p e o p l e .
T h e a p p l i c a t i o n o f t o m o g r a p h y t o a i r p o l l u t i o n m o n i t o r i n g i n v o l v e s t h e u s e o f b a s i c
c o n c e p t s o f C T w h i c h i n c l u d e i m a g e r e c o n s t r u c t i o n , p r o j e c t i o n , r a y s u m s , r e s o l u t i o n ,
c o n fi g u r a t i o n , a n d r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m s . T h e s e k e y t e r m s w i l l b e d e f i n e d b e l o w .
R e c o n s t r u c t i o n i s t h e p r o c e s s o f c r e a t i n g a d i s c r e t e im a ge o f a c o n t i n u o u s f u n c t i o n
(i n o u r c a s e , a c o n c e n t r a t i o n p r o fi l e ) f r o m i t s l i n e i n t e gr a t e d m e a s u r e m e n t s . T h e
" im a g e
" i s
b r o k e n i n t o a n N b y N g r i d o f c e l l s , e a c h c e l l , j , b e i n g r e f e r r e d t o a s a p i x e l . F i g u r e 1
s h o w s a n i d e a l i z e d m e a s u r e m e n t s p a c e b r o k e n i n t o a 10 b y 10 g ri d . E a c h p i x e l i s a s s i g n e d
a c o n c e n t r a t i o n c j ^ w h i c h i s a s s u m e d t o b e u n i f o r m l y d i s t r i b u t e d t h r o u g h t h e p i x e l . F o r t h e
a p p l i c a t i o n o f a i r p o l l u t i o n , t h e g r a d i e n t o f c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s t o b e r e c o n s t r u c t e d m a y
b e a l im i t i n g f a c t o r i n d e t e r m i n i n g t h e s i z e o f a p i x e l .
F T I R :
' ' " ' ^ ■ ■ '
• ■ i t k t i i x e l
F i g u r e 1. R e p r e s e n t a t i o n o f t he g e o m e t r y o f r e c o n s t r u c t i o n o n a 10 b y 10 g ri d w i t h a 10 0
p i x e l s . T h e p r o j e c t e d r a y s u m i s p i , w i t h a p r o j e c t i o n a n g l e o f 9 . T h e c o n c e n t r a t i o n o f t h e
c o n t a m i n a n t i n t h e j ^ p i x e l i s c j .
L i n e i n t e g r a t e d m e a s u r e m e n t s (c o n c e n t r a t i o n s ) , o r r a y s u m s , a r e o b t a i n e d f r o m th e
O P- FT I R m e a s u r e m e n t s . A r a y s u m i s c a l c u l a t e d b y m e a s u ri n g th e a t t e n u a t io n o f a n I R
b e a m , a n d t h e n c a l c u l a t i n g t h e c o n c e n t r a t i o n o f p o l lu t a n t a l o n g th e p a t h u s i n g B e e r
'
s L a w
(r e f e r e q u a t io n 1) . T h e p r o j e c t i o n o f a n im a g e i s t h e i n t e gr a l o f t h e im a g e i n t h e d i r e c t i o n
s pe c i f i e d b y t h e a n g l e a t w h i c h t he m e a s u r e m e n t w a s t a k e n [ 1 1] . I n F i g u r e 1, t h e a c u t e
a n g l e 9 m a d e b y t h e IR b e a m w i t h t h e r o o m w i d t h i s t h e p r o j e c t i o n a n g l e . M a t h e m a t i c a l l y ,
t h e r e l a t i o n s h i p b e tw e e n p i x e l c o n c e n t r a t i o n s a n d r a y s u m s c a n b e e x p r e s s e d a s
P i = E a ij C j , i = l . . . M , j = 1 . . . N
2 (2 )
w h e r e p j i s t h e r a y s u m a t p r o j e c t i o n a n g l e 9 ,
a j j i s t h e w e i gh t i n g f a c t o r r e p r e s e n t i n g t h e c o n t r i b u t i o n o f p i x e l j t o t h e i ^h r a y s u m ,
M i s t h e t o t a l n u m b e r o f r a y s ,
i i s t h e n u m b e r o f t h e r a y c o n s i d e r e d , r a n g i n g f r o m 1 t o M ,
a n d N 2 i s t h e t o t a l n u m b e r o f p i x e l s i n a n N b y N g ri d .
T h e l e v e l o f d i s c r e t i z a t i o n w h i c h d e t e r m i n e s t h e l e v e l o f d e t a i l i n t h e im a g e , (t h e
r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n ) , i s de p e n d e n t o n t h e i n p u t d a t a f o r t h e r e c o n s t r u c t i o n . T h e r e f o r e ,
a n im a g e o n a 10 b y 10 g r i d i s b e t t e r
"
r e s o l v e d
"
t h a n a n im a g e r e c o n s t r u c t e d o n a 5 by 5
g r i d . R e s o l u t i o n d e p e n d s o n th e qu a l i t y a n d q u a n t i t y o f t h e r a y s u m d a t a a s w e l l a s t h e
n a t u r e o f i n f o r m a t i o n r e q u i r e d f r o m th e im a g e .
T h e qu a l i t y o f t h e r a y s u m d a t a r e f e r s t o t h e i n d e p e n d e n c e o f t h e d a t a a s w e l l a s
m e a s u r e m e n t n o i s e . I n d e p e n d e n c e o f t h e d a t a i s r e l a t e d t o t h e r e l a t i v e o r t h o g o n a l i t y o f t h e
I R b e a m s a n d t h e n u m be r o f i n t e r s e c t i n g b e a m s t r a v e r s i n g a g i v e n p i x e l . I n d e p e n d e n c e i s ,
t h u s
,
d e t e r m i n e d b y t h e c o n f i g u r a t i o n o r p l a c e m e n t o f O P - FT I R s p e c t r o m e t e r s a n d
r e t r o r e f l e c t o r s i n t h e m e a s u r e m e n t s p a c e [ 12 ] . R a y s u m s c a n b e o b t a i n e d a t d i f f e r e n t a n g l e s
b a s e d o n t h e c o n f i g u r a t i o n , o r p l a c e m e n t o f t h e i n s t r u m e n t , r e t r o r e f l e c t o r s , a n d m i r r o r s .
M e a s u r e m e n t n o i s e i s a n o th e r s i gn i f i c a n t f a c t o r t h a t c a n a f f e c t r e c o n s t r u c t io n
qu a l i t y , b e c a u s e i t c a n r e s u l t i n i n c o n s i s t e n t r a y s u m s ; t h i s w o u l d s h o w u p a s a r t i f a c t s
(d e v i a t i o n s i n t he r e c o n s t r u c t e d im a g e f r o m t he o ri gi n a l c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e ) i n t h e
r e c o n s t r u c t e d i m a g e [ 1 3 ] . T h e r e a r e s e v e r a l s o u r c e s o f n o i s e i n t h e d a t a : i n s t r u m e n t n o i s e ,
n o i s e d u e t o f l u c t u a t i o n s i n t h e s o u r c e w h i c h w o u l d v a r y t h e i n t e n s i t y o f t h e I R b e a m ,
m e a s u r e m e n t i n a c c u r a c i e s w he n s e v e r a l c o n t a m i n a n t s h a v e a b s o r p t i o n s i n t h e s a m e r e g i o n
a s t he c o n t a m i n a n t o f i n t e r e s t , h u m a n v a r i a t i o n in qu a n t i f i c a t i o n , c h a n g e o f c o n t a m i n a n t
c o n c e n t r a t i o n w h i l e m a k i n g a m e a s u r e m e n t , a n d n u m e ri c a l a p p r o x im a t i o n s u s e d i n t h e
a l g o r i t h m [ 14 ] . T o s i m u l a t e n o i s e i n t h i s r e s e a r c h , g a u s s i a n n o i s e w a s a d d e d r a n d o m l y t o
t h e r a y s u m s b e f o r e r e c o n s t r u c t i n g f r o m t he r a y s u m s . T h i s a p p r o a c h h a s b e e n u s e d i n
p r e v i o u s r e s e a r c h [ 12 , 15 ] .
S e v e r a l t e c h n i q u e s c o u l d b e u s e d t o d a m p e n t h e e f f e c t o f n o i s e a f t e r a n i m a g e i s
r e c o n s t r u c t e d . Im a g e qu a l i t y a n d t he s i g n a l t o n o i s e r a t i o c a n b e im p r o v e d b y a v e r a g i n g a
n u m b e r o f im a g e s o b t a i n e d f r o m m e a s u r e m e n t s t a k e n a t d i f f e r e n t p o i n t s i n t im e . S e v e r a l
f i l t e r s
,
l i k e t h e n o t c h fi l t e r
,
r a n k f i l t e r
,
B u t t e r w o r t h l o w p a s s f i l t e r e t c . , h a v e b e e n d e s i g n e d
t o f i l t e r o u t n o i s e . T h e u n de r l y i n g a s s u m p t i o n f o r t h e s e t e c h n i q u e s i s t h a t t h e p i x e l s i n a n
i m a g e a r e m u c h s m a l le r t h a n a n y im p o r t a n t de t a i l , h e n c e m o s t o f t h e p i x e l s a r e s i m i l a r t o t h e
p i x e l s s u r r o u n d i n g t h e m [ 14 ] . F o r t h e a i r p o l l u t i o n a p p l i c a t i o n , h o w e v e r , t h i s a s s u m p t i o n
c o u ld b e v i o l a t e d i f t h e r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n i s s m a l l e r t h a n t h e c o n c e n t r a t i o n p e a k s o r
c o n c e n t r a t i o n g r a d i e n t s a r e v e r y s t e e p .
F i n a l l y , a r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m i s u s e d t o a c t u a l l y g e n e r a t e t h e im a g e . I n s im p l e
t e r m s , a r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m i s a s t r a t e g y t o o b t a i n p i x e l b y p ix e l c o n c e n t r a t i o n s w h i c h
w o u l d m o s t l i k e l y y i e l d t h e s a m e l i n e i n t e g r a t e d c o n c e n t r a t i o n a s t h a t o b t a i n e d f r o m t he
r a y s u m d a t a [ 16 ] . A s c a n be e x p e c t e d , a s i g n i f i c a n t a m o u n t o f r e s e a r c h h a s b e e n d o n e i n
t h e f i e l d o f m e d i c a l im a g i n g t o d e v e l o p r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m s . T h e n e x t s e c t i o n
d i s c u s s e s r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m s i n d e t a i l a n d t h e n g o e s o n t o d e s c r i b e t h e t w o
a l g o r i t h m s u s e d i n t h i s s t u d y .
2 . 3 R e c o n s t r u c t i o n A l g o r i t h m s
T h e p e r f o rm a n c e o f a r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m i s a p p l i c a t i o n d e p e n d e n t . F a c t o r s
a f f e c t i n g p e r f o r m a n c e i n c l u d e th e t y p e a n d c o m p l e x i t y o f t h e o bj e c t b e i n g r e c o n s t r u c t e d , a
p ri o ri i n f o r m a t i o n i n c l u de d i n t h e r e c o n s t r u c t i o n , a n d q u a n t i t y a n d q u a l i t y o f p r o j e c t i o n
d a t a w i t h r e s p e c t t o b o t h m e a s u r e m e n t n o i s e a n d i n d e p e n d e n c e .
A l g o r i t h m s d e v e l o p e d i n t h e fi e l d o f m e d i c a l im a gi n g c a n b e b r o a d l y c l a s s i fi e d i n t o
tw o b a s ic t y p e s , a n a l y t i c a n d i t e r a t i v e [7 ] . A n a l y t i c a lg o r i t h m s a r e b a s e d o n i n v e r s i o n o f
t h e p r o j e c t i o n d a t a m a t r i x u s i n g n u m e r i c a l m e th o d s t o o b t a in a n i m a g e o f t he o bj e c t
p r o d u c i n g th e i m a g e . F i l t e r e d b a c k p r oj e c t i o n i s a n e x a m p le o f a n a n a l y t i c a l g o ri t h m . A s
t h e n a m e s u g ge s t s , i t e r a t i v e a l go r i t h m s s t a r t w i t h a n i n i t i a l g u e s s o f t h e i m a g e , a n d i m p r o v e
t h e g u e s s b a s e d o n p r o j e c t i o n d a t a w i t h e v e r y c o n s e c u t i v e i t e r a t i o n .
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T h e a p p l i c a t i o n o f b a c k p r o j e c t i o n a n d o t h e r a n a l y t i c a l go r i t h m s i n v o l v e s t h e
d e e r m i n a t i o n o f a n i n v e r s e t r a n s f e r m a t r i x w h i c h i s c o n t in g e n t o n h a v i n g a c o m p l e t e d a t a
s e t o f p r o j e c t i o n s , m a k i n g t h i s c l a s s o f a l g o r i t hm s u n s u i t a b l e f o r t h e a ir p o l l u t i o n
a p p l i c a t io n . D u e t o r e s o u r c e l i m i t a t i o n s , t he n u m b e r o f m e a s u r e m e n t s a r e l im i t e d i n t h e a i r
p o l l u t i o n a p p l i c a t i o n l e a d i n g t o i n c o m p l e t e d a t a s e t s o r a n u n d e r d e t e r m i n e d s y s t e m [ 17 , 15 ] .
I t e r a t i v e a l g o ri t h m s a r e s u i t a b l e f o r a i r p o l l u t i o n a p p l i c a t i o n s d u e t o t h e i r f le x i b i l i t y in
de a l i n g w i t h i n c o m p l e t e d a t a s e t s , t h e i r a b i l i t y t o i n c l u d e c o n s t r a i n t s a n d a p r i o r i
i n f o r m a t i o n
,
a n d t h e i r f l e x i b i l i t y t o a c c o m m o d a t e b o t h s y mm e t ri c a n d a s y m m e t ri c
c o n f i g u r a t i o n s [ 15 ] . T h e t w o i t e r a t i v e a l g o ri t h m s u s e d i n t h e s im u l a t i o n s t u d i e s a r e
d i s c u s s e d b e l o w .
2 . 3 . 1 M a x i m u m L i k e l i h o o d w i t h E x p e c t a t i o n M a x i m i z a t i o n
T h e M a x im u m L i k e l i h o o d w i t h E x p e c t a t i o n M a x im i z a t i o n (M L - EM ) a l g o ri t hm i s
b a s e d o n th e a s s u m p t i o n t h a t t h e p r oj e c t i o n d a t a p i a r e i n d e p e n d e n t o f e a c h o t h e r a n d ar e
P o i s s o n d i s t ri b u t e d w i t h t h e i r e x p e c t e d v a l u e be i n g t h e l i n e i n t e g r a l o f t h e p i x e l
c o n c e n t r a t i o n
,
c j . T h i s i s a s i m u l t a n e o u s i t e r a t i o n t e c h n i q u e , w he r e a l l p i x e l s a r e c o r r e c t e d
a t o n c e a f t e r r e a d i n g a n e n t i r e s e t o f r a y s u m d a t a i n e a c h i t e r a t i o n , a s p e r e q u a t i o n 3
[ 18 , 19 ] .
C j (
n + 1) = (c j
n / I t i j )
* I (t ij p i / I t i j C j n ) (3 )
w h e r e C j (
" ) = c o n c e n t r a t i o n in j t h p i x e l a f t e r n t h it e r a t i o n ,
X t i j Cj " = r e p r o j e c t i o n o f t h e im a g e e s t im a t e Cj
"
,
a n d X t jj Pi = b a c k p r o j e c t i o n o f t h e p r o j e c t i o n a r r a y .
T h e c o n c e n t r a t i o n d i s t ri bu t i o n i s e s t im a t e d b y u s i n g t h e m a x i m u m l i k e l i h o o d
c ri t e ri o n w h i c h m a x im i z e s t h e pr o b a b i l i t y t h a t t h e r e c o n s t r u c t e d im a g e g e n e r a t e s t h e
m e a s u r e d p r o j e c t i o n d a t a , P j t o Pm - T h e i t e r a t i v e e x p e c t a t i o n m a x im i z a t i o n a l g o ri t hm
e s t im a t e s t h e r e c o n s t r u c t e d im a ge b y m a x im i z i n g th e l o g
- l i k e l i h o o d f u n c t i o n
,
w h ic h i s
g i v e n b y ,
I n L (C ) = Z { - I t i j C j + Pi l n (I t ij Cj ) - l n (p i ) } (4 )
1 1
w h e r e L (C ) i s t h e l i k e l i h o o d o f g e n e r a t i n g t h e i m a g e C ,
t j j i s t h e t r a n s f e r m a t r i x f r o m i m a g e p i x e l j t o s e t o f p a r a l l e l p r o j e c t i o n s i ,
C j i s t h e c o n c e n t r a t i o n a t p i x e l j ,
p i i s t h e r a y s u m f o r t h e i t h s e t o f p r o j e c t i o n s ,
i i s t h e n u m be r o f r a y s , 1 t o M ,
j i s t h e n u m b e r o f p i x e l s , 1 t o N ^
T h e l i k e l i h o o d s t r i c t l y i n c r e a s e s a t e a c h s t e p u n l e s s i t i s a l r e a d y a t a m a x im u m ;
t h e r e f o r e
,
a l l t h e p i x e l s h a v e p o s i t i v e v a l u e s o f c o n c e n t r a t i o n . T h e a p p l i c a t i o n o f t h e M L -
EM a l g o r i t h m i n v o l v e s c o r r e c t i n g th e c o n c e n t r a t i o n s a s s i g n e d t o e a c h p i x e l b y c a l c u l a t i n g
th e r a t i o o f t h e m e a s u r e d r a y s u m t o t h e r a y s u m c a l c u l a t e d f r o m t h e p i x e l v a l u e s . I f t he
c a l c u l a t e d r a y s u m i s z e r o , t h e n d i v i s i o n b y t h e r a y s u m l e a d s t o a n o n - n u m e r i c a l v a l u e
(N A N ) o f t h e r a t i o . T o t a k e c a r e o f s u c h s i t u a t i o n s , a n o p t i o n c a l l e d
"
a u t o n o n - z e r o
"
w a s
t u m e d o n i n t h e a l g o r i t h m , w h i c h e s s e n t i a l l y a s s i g n s a v e r y s m a l l n u m b e r t o a c a l c u l a t e d
r a y s u m o f z e r o , w h i c h i s z e r o f o r a l l p r a c t i c a l p u r p o s e s b u t h e lp s a s s i g n a n u m e r i c a l v a l u e
t o t h e r a t i o E i t h e r 5 0 o r 15 0 i t e r a t i o n s w e r e u s e d f o r a l l r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g M L - EM .
2 . 3 . 2 A l g e b r a i c R e c o n s t r u c t i o n T e c h n i q u e
T h e a l g e b r a i c r e c o n s t r u c t i o n t e c h n i q u e (A R T ) c o n s i s t s o f s t a r t i n g w i t h a n i n i t i a l
g u e s s o f c o n c e n t r a t i o n , Cj i n a l l t h e p i x e l s , c o m p u t i n g t h e r a y s u m s t h a t w o u l d h a v e b e e n
o b t a i n e d f r o m t h e s e g u e s s e s , a n d t he n c o m p a r i n g t h e m t o t he m e a s u r e d r a y s u m s [2 0 , 1 1 ] .
B a s e d o n th e d i f f e r e n c e i n c a lc u l a t e d a n d m e a s u r e d r a y s u m s , t h e c o n c e n t r a t i o n s a s s i g n e d t o
t h e p i x e l s a r e c h a n ge d , o n e a t a t im e f o r e a c h r a y s u m c o m p a r i s o n , a s p e r t h e f o l l o w i n g
e q u a t i o n :
Cj
(q + l ) = C j q + ^ q (p i
- I a i j Cj )a i j / Z a ij
2 (5 )
w h e r e q = i t e r a t i o n n u m be r ,
A- = r e l a x a t i o n f a c t o r f o r t he q
^ h i t e r a t i o n .
O n e i t e r a t i o n c o n s t i t u t e s t h e c o m p a r i s o n o f a l l t h e r a y s u m s a n d th e c o r r e s p o n d i n g
c o r r e c t i o n s .
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A d d i t i o n a l c r i t e ri a e n f o r c e d i s t h a t o f n o n n e g a t i v i t y ; a n y n e g a t i v e e s t i m a t e s o f Cj a r e
r e s e t t o z e r o b e f o r e p r o c e e d i n g t o t h e n e x t u p d a t e . T h i s i s a n e x a m p l e o f u s i n g a -
p r i o r i i n f o r m a t i o n w h e r e t h e p ri o r k n o w l e d g e t h a t c o n c e n t r a t i o n c a n n o t b e n e g a t i v e i s
i n c l u d e d i n t he r e c o n s t r u c t i o n a l g o ri t h m .
A r e l a x a t i o n p a r a m e t e r i s u s e d be tw e e n e a c h i t e r a t i o n a s w e l l . T h i s f a c t o r i s g i v e n
b y A,
' ^ = X o i T^ x ) '^ ^
" ^ ^ w h e r e Xo a n d r x a r e p a r a m e t e r s u s e d i n t h e r e c o n s t r u c t i o n
a l g o r i t h m . F o r t h e s e s im u l a t i o n s , a t o t a l n u m b e r o f t e n i t e r a t i o n s w e r e u s e d a n d ^ o a n d r ^
w e r e t a k e n t o b e 1 . 0 a n d 0 . 8 , r e s p e c t i v e l y .
A R T w a s u s e d w h e n e v e r M L - E M y i e l d e d u n a c c e p t a b l e r e s u l t s - i . e . w h e n t h e
r a y s u m d a t a w a s i n s u f f i c i e n t f o r M L - EM t o a s s i g n c o n c e n t r a t i o n s t o e a c h p i x e l , y i e l d i n g
" N A N " (N o t A N u m be r ) f o r s o m e p i x e l s .
2 . 4 E v a l u a t i o n C r i t e r i a
D e v e l o p i n g e v a l u a t i o n c ri t e ri a f o r t h e p e r f o r m a n c e o f a n y s y s t e m i s c o n t i n g e n t o n
t he p u r p o s e o f t h e s y s t e m . T o e v a l u a t e r e c o n s t r u c t e d im a g e s , i t i s e s s e n t i a l t o k n o w e x a c t l y
w h a t t h e im a g e i s s u p p o s e d t o r e p r e s e n t , a n d th e n d e v i s e p a r a m e t e r s w h i c h t e s t h o w w e l l
t h i s g o a l i s a c c o m p l i s h e d .
I n s o m e a p p l i c a t i o n s o f C T , t he n e e d t o d e f i n e s u c h p a r a m e t e r s d o e s n o t a ri s e , a s i n
t h e c a s e o f n o n - d e s t r u c t i v e o bj e c t t e s t i n g . F o r t he p u r p o s e o f a t e s t , t h e o bj e c t c a n b e
" d e s t r o y e d
"
,
a n d i t s c h a r a c t e ri s t i c s c o m p a r e d w i t h t h o s e s u g g e s t e d b y a C T im a g e o f t h e
o bj e c t . T h e s e k i n d o f s t u d i e s h a v e b e e n r e p o r t e d b y Pe r s s o n a n d O s t m a n f o r t e s t i n g
d i v e r s e p o l y m e ri c m a t e r i a l s l i k e a i r p l a n e t i r e s , f i l a m e n t w o u n d h i g h p r e s s u r e t a n k s , a n d
r e a c t i o n b e d s m a de f r o m g l a s s f ib e r r e i n f o r c e d p l a s t i c [ 2 1] .
Wh e n s u c h d i r e c t c o m p a r i s o n s a r e n o t f e a s i b l e , a s i n t h e f i e l d o f m e d i c a l
d i a g n o s t i c s , o b s e r v e r s t u d i e s c a n p r o v e t o b e a v i a b l e a lt e r n a t i v e . T h e s e a r e
p s y c h o p h y s i c a l s t u d i e s w h e r e t r a i n e d o b s e r v e r s a r e g i v e n a s e t o f im a g e s a n d t h e i r a b i l i t y t o
p e r f o r m a s t a t e d t a s k w i t h t he he l p o f t h e im a g e i s m e a s u r e d . F o r e x a m p l e , t h e s t a t e d t a s k
c o u l d b e t h e l o c a t i o n o f a t u m o r f r o m a C T im a g e o f a h u m a n b r a i n . H o w e v e r , w h i l e
13
o p t i m i z i n g a n i m a g i n g s y s t e m , s u c h p s y c ii o p h y s i c a l s t u d i e s m a y p r o v e im p r a c t i c a l d u e t o
t h e l a r g e n u m be r o f i t e r a t i o n s i n v o l v e d in o p t i m i z i n g m u l t i p l e p a r a m e t e r s . T h o u g h t im e
i n t e n s i v e , s u c h o b s e r v e r s t u d i e s a r e a c o n c l u s i v e m e a n s o f e v a l u a t i n g a n im a g i n g s y s t e m
[ 2 2 ] .
T o o v e r c o m e t h e s h o r t c o m i n g s o f p s y c h o p h y s i c a l o r h u m a n o b s e r v e r s t u d i e s ,
"
B a y e s i a n O b s e r v e r s
" h a v e b e e n de s i g n e d i n t h e f i e l d o f m e d i c a l im a g i n g . A B a y e s i a n
o b s e r v e r i s a m a c h i n e m a d e o b s e r v e r w h i c h h a s fu l l k n o w l e d g e o f a l l r e l e v a n t s t a t i s t i c a l
p r o p e r t i e s o f t h e im a g e a s w e l l a s t h e t a s k a t h a n d [2 2 ] . T h i s i s u s e f u l f o r s im p l e d e t e c t i o n
a n d d i s c r im i n a t i o n t a s k s w h e r e t h e o r i g i n a l o bj e c t i s w e l l de f i n e d [2 3 , 2 4 ] . R e g a r d l e s s o f
w h e t h e r a B a y e s i a n o r h u m a n o b s e r v e r i s u s e d , i t i s im p o r t a n t t o p r e c i s e l y d e f i n e t h e t a s k a t
h a n d a s w e l l a s t o de c i d e o n a f i g u r e o f m e r i t w h i c h e v a l u a t e s h o w w e l l t he t a s k i s
p e r f o r m e d .
A b i n a r y d e t e c t i o n p r o b l e m h a s b e e n e x p l o r e d e x t e n s i v e l y b y H a n s o n a s a m e a n s o f
e v a l u a t i n g a l g o r i t h m s u s e d i n m e d i c a l im a g i n g [2 3 , 2 4 , 22 , 2 5 ] . T h e p r o b l e m c o n s i s t s o f
u s i n g s e v e r a l t e s t m a p s w i t h a v a r i e t y o f d i s c s o f d i f f e r e n t i n t e n s i t i e s i n d i f f e r e n t l o c a t i o n s .
T h e t a s k i s t o c o r r e c t l y de t e c t t h e a b s e n c e o r p r e s e n c e o f a d i s c . T h e f i g u r e o f m e r i t o r
e v a l u a t i o n p a r a m e t e r t o d e t e r m i n e t a s k p e r f o r m a n c e i s c a l le d th e d e t e c t a b i l i t y i n d e x .
H i s t o g r a m s a r e p l o t t e d f r o m t h e s i m u l a t e d o b s e r v e r de c i s i o n f o r b o t h s i g n a l p r e s e n t a n d
s i g n a l a b s e n t c o n d i t i o n s . T h e fu r t h e r a p a rt t h e s e h i s t o g r a m s , t h e b e t t e r t h e o b s e r v e r c a n
c o r r e c t l y d i s t i n g u i s h s i g n a l p r e s e n t c a s e s f r o m s i g n a l a b s e n t c a s e s . T h e d e g r e e o f
s e p a r a t i o n o f t h e t w o h i s t o g r a m s i s r e f e r r e d t o a s t h e d e t e c t a b i l i t y in d e x .
P a r a m e t e r s u s e d f o r e v a l u a t i n g im a g e s i n t h e f i e l d o f o p t i c s i n v o l v e t r a n s f o r m a t i o n
o f t h e im a g e f r o m t h e sp a t i a l d o m a i n t o t he f r e qu e n c y do m a i n . O n e o f t h e m o s t c o m m o n l y
u s e d e v a l u a t i o n p a r a m e t e r s i s t h e m o du l a t i o n t r a n s f e r f u n c t i o n (M T F ). T h e M T F i s d e fi n e d
a s t h e m a g n i t u d e o f n o r m a l i z e d f r e q u e n c y r e s p o n s e o f a s p a t i a l l y i n v a r i a n t im a g i n g s y s t e m
[2 6 ] . I t i s a m e a s u r e o f r e d u c t i o n i n c o n t r a s t f r o m o bj e c t t o im a g e o v e r t h e s p e c t r u m , a n d
h e l p s d e t e r m i n e t h e s m a l l e s t l i n e s p a c i n g t h a t c a n b e r e s o l v e d a s a f u n c t i o n o f c o n t r a s t [ 2 7 ] .
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M T F i s a w i d e l y u s e d m e a n s t o s p e c i f y t h e p e r f o r m a n c e o f o p t ic a l s y s t e m s . I n t h i s
c o n t e x t , i t m u s t b e n o t e d t h a t v e r y o f t e n i t i s m o r e c o n v e n i e n t t o d o s im p l e c o m p u t a t i o n s i n
t h e f r e q u e n c y d o m a i n w h i c h t r a n s l a t e t o c o m p l e x c o m p u t a t i o n s i n t h e s p a t i a l d o m a i n .
W h e n t h e t a s k f o r o b s e r v e r s i s n o t a s w e l l d e f i n e d , t h e L 2 n o rm i s u s e d a s a n
e v a lu a t i o n p a r a m e t e r . T h e L 2 n o r m i s t he R M S d i f f e r e n c e b e t w e e n a r e c o n s t r u c t e d o bj e c t
a n d t h e o r i g i n a l o bj e c t . H o w e v e r , t he R M S r e s i d u a l m a y b e i l l c o n d i t i o n e d o r i l l p o s e d a n d
t h e r e l a t i o n s h i p b e t w e e n L 2 n o rm a n d u s e f u l n e s s o f i m a ge f o r t a s k p e r f o r m a n c e i s n o t a s
s t r a i g h t f o r w a r d a s t h e o t h e r p a r a m e t e r s . A l s o , t h e L 2 n o r m m a y b e a f f e c t e d b y l e s s
im p o r t a n t f a c t o r s l i k e h i g h f r e qu e n c y n o i s e an d sa l t a n d p e p p e r e f f e c t s , i n p r e c e d e n c e t o
o t h e r m o r e i m p o r t a n t im a ge c h a r a c t e r i s t i c s [ 22 ] .
T h e r e a r e s e v e r a l t e r m s i n t h e l i t e r a t u r e t h a t a r e s y n o n y m o u s w i t h , o r b e a r c l o s e
r e s e m b l a n c e t o t h e L 2 n o r m . O n e s u c h t e r m u s e d i n m e d ic a l i m a g i n g i s t h e n o r m a l i z e d
m e a n s q u a r e e r r o r (N M SE ), u s e d b y T s u i e t a l i n e v a l u a t i n g a l go r i t hm s [ 18 ] .
T h e N o r m a l i z e d St a n d a r d D e v i a t i o n (N S D ) o f n o i s e f l u c t u a t i o n s i n a n im a g e o v e r
t h e f l a t a r e a o f t h e b a c k g r o u n d i s a l s o u s e d t o e v a l u a t e i m a g e s , w i t h l a r g e N SD s im p l y i n g
h i g h im a g e n o i s e f l u c t u a t i o n s . I n t h e fi e l d o f m e d i c a l d i a g n o s t i c s , t h e s t a t i s t i c a l c r i t e r i o n
l e a d i n g t o c o n v e r g e n c e f o r a n a l g o r i t h m h a s a l s o be e n u s e d a s a p a r a m e t e r w h e n d i f f e r e n t
a l g o r i t h m s a r e b e i n g c o m p a r e d [ 18] .
I n th e f i e l d o f f l o w d i a g n o s t ic s , e v a l u a t io n p a r a m e t e r s s im i l a r t o t h e L 2 n o r m h a v e
b e e n u s e d . T h u s
,
So y o u n g Ch a a n d H o n g w e i S u n u s e th e t e r m r e c o n s t r u c t i o n e r r o r w h i c h
i s c a l c u l a t e d a s fo l l o w s :
e r r o r
,
e (x , y ) = f (x , y ) - f o (x , y ) (6 )
R e c o n s t r u c t i o n e r r o r , C r = /J le (x , y ) |2 d x d y , (7 )
w h e r e
,
f o (x , y ) i s t h e a c t u a l f l o w f i e l d
a n d f (x , y ) i s t h e e s t im a t e d f l o w f i e l d [2 8 ] .
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I n h i s t h e s i s
,
J o h n s o n i m p r o v e d o n t h e r e c o n s t r u c t i o n e r r o r b y i n c l u d i n g a
w e i g ht i n g f a c t o r Wa i n t he e v a l u a t i o n p a r a m e t e r u s e d b y C h a a n d Su n a n d t h e e r r o r i s
c a l l e d t h e n o r m a l i z e d r e s i d u a l m e a n p h a s e e r r o r , g i v e n b y £ , w h e r e ,
£ 2 = l |e 2 ( x , y )W A ( x , y )d x d y [ 2 9 ] . ( 8 )
I n t h e fi e l d o f im a g i n g a i r p o l l u t i o n , r e s e a r c h e r s h a v e u s e d a t e r m w h i c h c a l c u l a t e s
t h e d i f f e r e n c e b e t w e e n c a l c u l a t e d r a y s u m s a n d m e a s u r e d r a y s u m s g i v e n b y
a = a /S (R A M - R A C )2/ I (R A M )2 (9 )
w h e r e R A M i s t h e m e a s u r e d p a t h a v e r a g e c o n c e n t r a t i o n o f a r a y ,
a n d R A C i s t h e c a l c u l a t e d p a t h a v e r a g e c o n c e n t r a t i o n o f t h e r a y [ 2 ] .
T h i s i s c o n s i s t e n t w i t h t h e s t r a t e gy o f e v a l u a t i n g th e s t a t i s t ic a l c r i t e r i a l e a d i n g t o
c o n v e r g e n c e o f a n a l g o r i t hm , a s i n t h e f i e l d o f m e d i c a l d i a g n o s t i c s .
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3 . M E T H O D O L O G Y
3 . 1 T e s t C o n c e n t r a t i o n M a p s
F o u r s e t s o f t e s t c o n c e n t r a t i o n m a p s w e r e u s e d t o e v a l u a t e p a r a m e t e r s p e r t a i n i n g t o
t h e r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i th m . A s e t o f t e m p o r a l l y c h a n g i n g c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s w e r e
g e n e r a t e d t o d e t e r m i n e t h e r o b u s t n e s s o f t h e a l go r i t h m t o d e a l w i t h c o n c e n t r a t i o n p r o fi l e s
c h a n g i n g a t a s i g n i fi c a n t r a t e r e l a t i v e t o O P - F T IR m e a s u r e m e n t t i m e s f o r t h e t i m e s e r i e s
s i m u l a t i o n s A s e t o f 12 0 t im e i n v a r i a n t t e s t m a p s w e r e u s e d t o e v a l u a t e t h e e f f e c t o f
c o n f i g u r a t i o n s i n d e pe n d e n t o f o t h e r p a r a m e t e r s . T w o a d d i t i o n a l s e t s o f t e s t m ap s w e r e
u s e d t o a s s e s s t h e i m p a c t o f r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n ; o n e s e t w a s c o m p r i s e d o f 7 5 m a p s ,
e a c h c o n t a i n i n g a s i n g l e p e a k o f d i f f e r e n t s i z e a t a d i f f e r e n t l o c a t i o n , a n d t h e o t h e r s e t w a s
c o m p r i s e d o f s e v e r a l
"
t e s t p a t t e r n s
"
c o n s i s t i n g o f m u l t i p l e p e a k s o f v a r y i n g s i z e s .
3 . 1 . 1 T i m e S e r i e s S im u l a t i o n s
T e m p o r a l l y c h a n g i n g t e s t m a p s w e r e ge n e r a t e d u s i n g a t w o - d im e n s i o n a l a d v e c t i o n
d i f f u s i o n e q u a t i o n w i t h a b i - v a r i a t e G a u s s i a n s o u r c e [ 30 ] . S o u r c e e m i s s i o n r a t e , d i f f u s i o n
c o e f f i c ie n t s i n t h e t h r e e d i r e c t i o n s , w i n d v e l o c i t y , l o c a t i o n , i n t e n s i t y , a n d s t a n d a r d
d e v i a t i o n o f t h e g a u s s i a n s o u r c e w e r e v a r i e d t o o bt a i n t h e t e s t m a p s . C o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s
w e r e o b t a i n e d a t a g i v e n he i g h t a b o v e th e s o u r c e .
T he a r e a o v e r w h i c h c o n c e n t r a t i o n s w e r e o bt a i n e d w a s d i v i d e d i n t o 16 0 0 p i x e l s , 4 0
o n e a c h s i d e . E a c h p i x e l c o n t a i n e d h o m o g e n e o u s c o n c e n t r a t i o n d a t a . A t i m e s e r i e s o f
o r i g i n a l m a p s w e r e m a d e , w i t h e a c h m a p r e p r e s e n t i n g t h e c h a n g e i n c o n c e n t r a t i o n s a f t e r 15
s e c o n d s . T h u s , a s e t o f 7 2 0 m a p s w e r e o b t a i n e d o v e r a t im e f r a m e o f t h r e e h o u r s .
A v a r i e t y o f t e s t m a p s w e r e g e n e r a t e d t o e v a l u a t e t h e a l g o r i t h m a s w e l l a s t o
e v a l u a t e t h e m i n im u m t im e n e e d e d be t w e e n m e a s u r e m e n t s t o o b t a i n m e a n i n g f u l r e s u l t s .
A pp e n d i x A i s a c o m p i l a t i o n o f a l l t h e t e s t m a p s w h i c h w e r e u s e d i n t h i s s e r i e s o f
s im u l a t i o n s .
T o r e p r e s e n t o n e c o n t a m i n a n t s o u r c e i n a r o o m w i t h r e l a t i v e l y s t i l l a i r , t h e m ap s
g e n e r a t e d i n c lu d e a s i n g l e p e a k a t o n e s i d e o f a r o o m , a n d a s i n g l e p e a k a t t h e m i d d l e o f t h e
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r o o m w i t h c o n c e n t r a t i o n s d e c a y i n g o v e r t i m e . I n a d d i t i o n , m a p s w e r e g e n e r a t e d t o
s im u l a t e a b u i l d u p o f c o n t a m i n a n t a t t h e s a m e c o n t a m i n a n t s o u r c e l o c a t i o n s . T o
d e m o n s t r a t e t h e r e l a t i o n s h i p o f t h e r a t e o f c h a n g e o f a c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e t o O P - F T IR
m e a s u r e m e n t t im e , t h e s e t o f m a p s s im u l a t i n g t he de c a y o f c o n t a m i n a n t f r o m o n e s o u r c e
l o c a t e d a t t h e s i d e o f t h e r o o m w a s a r t i f i c i a l ly m o d i f i e d t o d e c a y a t h a l f t h e r a t e o f t h e p a r e n t
m a p .
T o s i m u l a t e a w i n d y c o n d i t i o n w i t h a s i n g l e c o n t a m i n a n t s o u r c e , a m a p w a s
g e n e r a t e d w he r e t h e r e w a s a b u i l d u p o f c o n t a m i n a n t a l o n g w i t h t h e m o v e m e n t o f t h e
c o n t a m i n a n t a c r o s s t h e m e a s u r e m e n t s p a c e . A n o t h e r s e t o f m a p s w a s g e n e r a t e d f r o m th i s
s e t
,
w h i c h v a r i e d a t h a l f t h e r a t e o f t he o r i g i n a l s e t . T o i s o l a t e t h e e f f e c t o f s p a t i a l
m o v e m e n t o n t h e r e c o n s t r u c t i o n , s e t s o f
'
a r t i f ic i a l ' p i c t u r e s w e r e g e n e r a t e d , w h i c h i n c l u d e d
a p r o f i l e t h a t d i d n o t i n c r e a s e o r d e c r e a s e w i t h t im e , b u t m o v e d a c r o s s t h e r o o m a n d ,
p r e v i o u s m a p s o f t h e p e a k a t t h e s i d e a n d a t t h e m i d d l e w e r e m o d i f i e d s o th a t t h e p e a k
m o v e d a t a s p e c i f i e d r a t e . A c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e w h ic h s i m u l a t e d l e a k s a n d o t h e r s im i l a r
c o n t a m i n a n t s o u r c e s w h i c h h a v e a s t e a dy p o l l u t a n t g e n e r a t i o n r a t e w a s d e v e l o p e d . P r o f i l e s
w i t h a v a r y i n g n u m be r o f p e a k s o f d i f f e r e n t s h a p e s r a n g i n g f r o m tw o t o f o u r w e r e
ge n e r a t e d t o s im u l a t e m u l t i p l e c o n t a m i n a n t s o u r c e s . A c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e w i t h a i r
v e l o c i t y [3 1 ] a n d d if f u s i o n c o e f f i c i e n t [3 2 ] s im i l a r t o t h a t f o u n d i n i n d o o r a i r w a s s im u l a t e d
t o m o d e l a n i n d o o r g a s r e l e a s e s c e n a r i o .
T e m p o r a l l y c h a n g i n g p r o f i l e s w i t h t w o , t h r e e a n d f o u r c o n c e n t r a t i o n p e a k s w e r e
a l s o s im u l a t e d . E a c h o f t h e p e a k s i n t h e m u l t i p l e p e a k s e r i e s o f m a p s w e r e o f d i f f e r e n t
s h a p e a n d h a d d i f f e r e n t r a t e s o f c h a n g e .
3 . 1 . 2 R e c o n s t r u c t i o n R e s o l u t i o n S i m u l a t i o n s
T o e v a l u a t e w h a t l e v e l o f d e t a i l c a n b e d i s t i n gu i s h e d a t a g i v e n r e c o n s t r u c t i o n
r e s o l u t io n
,
s e v e n t y
- f i v e t im e i n v a r i a n t t e s t m a p s w e r e c r e a t e d w i t h v a r y i n g p e a k s i z e s . T h e
p e a k s i z e r a n ge d f r o m a c i r c l e w i t h a n a p p r o x i m a t e d i a m e t e r o f o n e p i x e l t o a d i a m e t e r o f
o v e r t e n p i x e l s i n a 4 0 b y 4 0 g r i d . S i n c e t h e s e t i m e i n v a r i a n t m a p s w o u l d b e r e c o n s t r u c t e d
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u s i n g a c o n f i g u r a t i o n w i t h a n O P - F T I R s p e c t r o m e t e r in t h e f o u r c o m e r s o f t h e g r i d , t h e
s y mm e t r y o f t h e c o n f i g u r a t i o n w a s t a k e n a d v a n t a g e o f i n d e t e r m i n i n g t h e p e a k l o c a t i o n i n
t h e s e r i e s o f m a p s . T h u s , c o n c e n t r a t i o n p e a k s w e r e l o c a t e d a t 15 d i f f e r e n t p o s i t i o n s i n t h e
u p p e r l e f t h a n d s e c t o r o f t h e 4 0 b y 4 0 g r i d , a s s h o w n i n F i g u r e 2 .
A s e t o f s i x t e s t p a t t e r n s w e r e ge n e r a t e d t o e v a l u a t e h o w t h e l o c a t i o n a n d s i z e o f
p e a k a f f e c t s r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n . F i g u r e 3 s h o w s a r e p r e s e n t a t i v e m a p f r o m e a c h o f
t h e s i x s e t s . E a c h s e t o f p a t t e rn s c o n t a i n f o u r m a p s , e a c h m a p c o n t a i n i n g p e a k s w i t h a
d i f f e r e n t p e a k w i d t h . Pe a k w i d t h v a r ie d f r o m o n e t o t e n p i x e l s i n a 4 0 b y 4 0 g r i d .
^ A V V V WA V ^ S V A ^ S ^ V »
F i g u r e 2 . L o c a t i o n o f c o n c e n t r a t i o n pe a k s f o r t h e 7 5 t im e i n v a r i a n t t e s t m a p s . P e a k s a r e
l o c a t e d i n t h e u p p e r l e f t h a n d s e c t o r o n l y s i n c e t h e c o n f i g u r a t i o n u s e d i s s y mm e t r i c a l . E a c h
t e s t m a p h a d a c o n c e n t r a t i o n p e a k o f v a r y i n g s i z e a t o n e o f t h e a b o v e l o c a t i o n s .
I n a d d i t i o n , a s e r i e s o f 12 0 t e s t m a p s w e r e u s e d i n t h e r e s o l u t i o n e x p e r im e n t s t o
o b t a i n a b e t t e r u n d e r s t a n d i n g o f w h a t l e v e l o f d e t a i l i s r e q u i r e d w h e n s a m p l i n g a
m e a s u r e m e n t s p a c e t o r e c o n s t r u c t a t a g i v e n r e s o lu t i o n . T h e s e t e s t m a p s a r e d i s c u s s e d i n
m o r e d e t a i l b e l o w .
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a P
P a t t e r n 1 P a t t e m 2
P a t t e rn s P a t t e m 4
^ "W :^
" SR
P a t t e r n s P a t t e m 6
F i g u r e 3 . T e s t P a t t e r n s u s e d t o e v a l u a t e R e c o n s t r u c t i o n R e s o l u t i o n . E a c h p e a k i n t h e
p a t t e r n h a s t he s a m e h e i g h t a n d b a s e a r e a .
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3 . 1 . 3 C o n f i g u r a t i o n S i m u l a t i o n s
O n e h u n d r e d a n d t w e n t y t im e i n v a ri a n t t e s t m a p s t h a t h a v e b e e n u s e d i n p r e v i o u s
s t u d i e s [ 12 , 1 5 ] w e r e u s e d t o e v a l u a t e c o n f i g u r a t i o n s u s e d i n t h e r e c o n s t r u c t i o n a l g o ri t h m .
B i v a ri a t e n o r m a l d i s t ri b u t i o n s w e r e u s e d t o m o d e l c h e m i c a l c o n c e n t r a t i o n s w i t h t h e n u m be r
o f p o l l u t a n t s o u r c e s v a r y i n g f r o m o n e t o s i x , r a n d o m l y l o c a t e d a n y w h e r e i n t h e t e s t m a p ,
w i t h a m a x im u m c o n c e n t r a t i o n o f 5 00 p p m a n d a m a x im u m s t a n d a r d d e v i a t i o n o f 6 . A s
w i t h t h e t e m p o r a l l y c h a n g i n g m a p s , t h e s e m a p s a s s u m e d a C a r t e s i a n c o o r d i n a t e s y s t e m
w i t h a 4 0 b y 4 0 g r i d .
3 . 2 S i m u l a t i o n S t u d i e s
T h e s im u l a t i o n p r o g r a m u s e d th e t e s t m a p s (v a l u e s o f c o n c e n t r a t i o n s f o r 16 0 0
p i x e l s ) t o o b t a i n r a y s u m s o r h n e - i n t e g r a t e d c o n c e n t r a t i o n s a l o n g t h e p a t h o f a n I R b e a m , t o
s im u l a t e t h e d a t a w h i c h w o u l d b e r e t u r n e d b y a n O P - FT IR s p e c t r o m e t e r i n a n a c t u a l s t u d y .
T h e s e r a y s u m s w e r e t h e n p r o c e s s e d b y th e M L - EM a l g o ri t hm t o p r o du c e t h e r e c o n s t r u c t e d
c o n c e n t r a t i o n m a p s .
3 . 2 . 1 T i m e S e r i e s S i m u l a t i o n s
T o s i m u l a t e t h e t im e t a k e n fo r a m e a s u r e m e n t b y th e O P - F T I R s p e c t r o m e t e r ,
r e c o n s t r u c t i o n s w e r e p e r f o r m e d a t d i f f e r e n t
"
t i m e s t e p s
"
,
w h e r e a t im e s t e p i s r e l a t e d t o
m e a s u r e m e n t t i m e . A t i m e s t e p o f o n e im p l i e s t h a t m e a s u r e m e n t s a r e t a k e n e v e r y 15
s e c o n d s , o r a t t h e s a m e r a t e a s t h e c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e w a s c h a n g i n g a s p e r t h e t e s t
c o n c e n t r a t i o n m a p s . A t i m e s t e p o f t w o im p l i e s m e a s u r e m e n t s a r e t a k e n e v e r y 3 0 s e c o n d s .
T im e s t e p s o f o n e t h r o u g h t w e l v e w e r e u s e d i n t h e s im u l a t i o n s .
T h u s , f o r a t im e s t e p o f o n e , t h e f i r s t s e t o f r a y s u m s a r e t a k e n f r o m t h e f i r s t m a p i n
t h e s e ri e s o f t e s t m a p s , t h e s e c o n d s e t f r o m t h e s e c o n d m a p a n d s o o n t o o bt a i n 4 0 s e t s o f
r a y s u m s . Wh e n a l l 4 0 r a y s u m s a r e o b t a i n e d , t h e f ir s t r e c o n s t r u c t i o n i s p e r f o r m e d . T h e
f i r s t s e t o f r a y s u m s r e f e r s t o o n e r a y s u m m e a s u r e m e n t f o r e a c h o f t h e m e a s u ri n g O P - F T I R
s p e c t r o m e t e r s , y i e l d i n g f o u r r a y s u m s p e r s e t i n t h e s i m u l a t i o n s w h i c h u s e d o n e O P - FT I R
i n e a c h o f t he f o u r c o m e r s o f a r o o m . T h e 4 1s t s e t o f r a y s u m s , t a k e n f r o m th e 4 i s t t e s t
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m a p , r e p l a c e s t h e fi r s t s e t o f r a y s u m s a n d , o n c e a g a i n , a re c o n s t r u c t i o n i s o b t a i n e d . T h e
p r o c e s s c o n t i n u e s u n t i l 7 20 s e t s o f r a y s u m s a r e o b t a i n e d , y i e l d i n g 6 80 r e c o n s t r u c t e d m a p s .
F o r a t i m e s t e p o f t w o , s i m u l a t i n g a m e a s u r e m e n t t i m e o f 3 0 s e c o n d s , r a y s u m s a r e
o b t a i n e d f r o m e v e r y o t h e r m a p i n t h e s e r i e s o f t e s t m a p s . T hu s , i n f o r m a t i o n i s l o s t a b o u t
c h a n g e s t a k i n g p l a c e i n a 15 s e c o n d t i m e p e r i o d .
F o r t h i s s t u d y , t h e c o n f i g u r a t i o n o f O P - F T IR s p e c t r o m e t e r s u s e d f o u r O P - F T I R s ,
o n e i n e a c h c o m e r o f a r o o m , w h i c h s c a n th e r o o m s e q u e n t i a l l y a n d s y m m e t ri c a l l y u s i n g a
t o t a l o f 4 0 r a y s p e r O P - FT I R . T h i s r e s u l t s i n a w e l l s a m p l e d r o o m w i th a n e t w o r k o f
r e l a t i v e l y o r t h o g o n a l r a y s [ 12 ] . F ig u r e 4 s h o w s th e O P - FT I R s pe c t r o m e t e r c o n f i g u r a t i o n
u s e d i n t h i s s t u d y . T h e a d v a n t a g e o f u s i n g t h i s c o n f i g u r a t i o n w a s t h a t i t w a s s t u d i e d
p r e v i o u s l y a n d w a s f o u n d t o b e a d e qu a t e i n r e l a t i o n t o p r o v i d i n g a s e t o f i n d e p e n d e n t
r a y s u m s . I n a d d i t i o n , f a m i l i a r i t y w i t h a c o n f i g u r a t io n i s u s e f u l w h e n e v a l u a t i n g t h e
r e c o n s t r u c t e d im a g e a s i t h e l p s t o i s o l a t e t h e e f f e c t s o f c o n f i g u r a t i o n f r o m o t h e r e f f e c t s .
T a b l e I s u m m a r i z e s t he s im u l a t i o n r u n s o n e a c h s e t o f t e s t m a p s . A l t h o u g h 4 0 r a y s
p e r d e t e c t o r w a s t a k e n a s t h e b a s e c a s e f o r t he s e s im u l a t i o n s , t o e v a l u a t e e f f e c t s o f f a s t e r
s a m p l i n g v e r s u s f in e r s a m p l i n g , t h e n u m b e r o f r a y s p e r d e t e c t o r w e r e v a ri e d b e t w e e n 8 0
a n d 3 0 . I n a d d i t i o n , t h e e f f e c t s o f
"
i n t e r p o l a t i n g
"
t h e m i s s i n g r a y s u m s w e r e e x a m i n e d . I n
a n a c t u a l f i e l d s t u d y , t h e n u m b e r o f r a y s p e r d e t e c t o r a r e l i m i t e d d u e t o t i m e a n d s p a c e
c o n s t r a i n t s . Wh e n r a y s u m s f r o m t w o a dj a c e n t r a y s a r e i n t e r p o l a t e d t o o b t a i n a t h i r d
r a y s u m , t h e a d d i t i o n a l i n f o r m a t i o n c a n be u s e d t o im p r o v e r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y . T h u s , a n
e x p e ri m e n t a l s p a c e c o u l d b e c o a r s e l y s a m p l e d a n d t h e n r a y s a d d e d b y i n t e r p o l a t i o n t o
o b t a i n a fi n e r r a y de n s i t y . A c u b i c
- sp l i n e a l g o ri t h m w a s u s e d t o i n t e r p o l a t e t h e r a y s u m s i n
t h e s i m u l a t i o n s ; i t i s a p i e c e w i s e p o l y n o m i a l a p p r o x im a t i o n u s i n g c u b i c p o l y n o m i a l s
b e t w e e n e a c h s u c c e s s i v e p a i r o f d a t a n o d e s [ 3 3 ] .
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F i g u r e 4 . B a s i c c o n f i gu r a t i o n o f O P - FT I R s c a n n e r s u s e d f o r t h e t im e s e r i e s a n d
r e c o n s t r u c t i o n r e s o lu t i o n e x p e r i m e n t s . T h e r e a r e f o u r O P - FT I R s c a n n e r s i n t h e c o m e r s o f
t h e r o o m , s c a n n i n g t h e r o o m .
T a bl e I . F a c t o r s e v a l u a t e d i n t h e t i m e s e r i e s s i m u l a t i o n s
Se r i e s # T e s t C o n c e n t r a t i o n P r o fi l e T im e s te p
* N o i s e 15 0 * *
i t e r a t i o n s
# r a y s
* *
8 0 , 3 0 , 2 0
1
2
3
4
5
6
7
8
9
10
1 1
12
13
14
15
Pe a k a t s i d e , d e c a y i n g
P e a k a t s i d e , i n c r e a s i n g
Pe a k a t m i dd l e , d e c a y i n g
Pe a k a t m i d d l e , i n c r e a s in g
Pe a k a t s i d e , s l o w de c a y
P e a k m o v i n g a n d de c a y i n g
P e a k m o v i n g w i t h s l o w d e c a y
P e a k m o v i n g , n o o t h e r c h a n g e
1 m o v i n g @ l p i x e l/ 6 m i n u t e s
3 m o v i n g @ 1p i x e l/ 9 m i n u t e s
St e a d y G e n e r a t i o n
G a s R e l e a s e Sc e n a r i o
T w o P e a k s
T h r e e P e a k s
F o u r P e a k s
1- 12
1- 12
1 - 12
1- 12
1 - 8
1- 12
1 - 8
1- 12
1- 4
1- 4
1- 4
1- 8
1 - 4
1 - 4
1- 4
1- 4
1- 4
1- 4
1- 4
1- 4
1- 4
1 - 4
1- 4
1- 4
1- 4
1- 4
1- 4
1- 4
* T h e s e s im u l a t i o n s w e r e r u n w i t h 4 0 r a y s p e r FT I R s c a n n e r , w i t h o u t m e a s u r e m e n t n o i s e
a n d u s in g 50 i t e r a t i o n s
* * T h e n u mb e r s i n t h e c o l u m n s i n d i c a t e t h e t im e s t e p s a t w h i c h s im u l a t i o n s w e r e
p e r f o r m e d .
sT a b l e I I . S u m m a r y o f s i m u l a t i o n s d o n e t o e v a l u a t e f a c t o r s r e l a t e d t o r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n
T e s t M a p St a n d a r d D e v .
o f G a u s s i a n p e a k
# r a y s
p e r
d e t e c t o r
R e c o n s t r u c t i o n R e s o l u t i o n
5 x 5
0 0 % r a y s 5 0%
10 x 10
10 0 % r a y s 5 0 %
2 0 x 2 0
10 0 % r a y s 5 0 %
4 0 x 4 0
10 0 % r ay s 5 0%
S e r ie s _ 120 *
S e r i e s _ 7 5 * *
P a t t e r n 1
Pa t t e r n 2
Pa t t e r n 3
Pa t t e r n 4
P a t t e r n 5
P a t t e r n 6
R a n do m , 1- 3
R a n d o m
,
1- 3
R a n d o m , 1- 3
R a n d o m
,
1- 3
R a n d o m , 1- 3
R a n d o m , 1- 3
S y s t e m a t i c V a r i a t i o n O. 5 - 2 . 5
s a m e a s a b o v e
s a m e a s a b o v e
s a m e a s a b o v e
s a m e a s a b o v e
s a m e a s a b o v e
s a m e a s a b o v e
8 0
4 0
30
2 0
10
5
30
80
,
4 0
8 0 , 4 0
8 0
,
4 0
8 0 , 4 0
80 , 4 0
80 , 4 0
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
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c o n c e n t r a t i o n i n e v e r y p i x e l . T h e u s e f u l n e s s o f i n t e r p o l a t i n g b e t w e e n r a y s w a s a l s o
e x p l o r e d , u s i n g t h e c u b i c s p l i n e m e t h o d .
T a b l e H I . S u m m a r y o f R e c o n s t r u c t i o n R e s o l u t i o n S im u l a t i o n s u s i n g M L EM a s t h e
r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m de m o n s t r a t i n g w hi c h s im u l a t i o n s y i e l d e d u n a c c e p t a b l e r e s u l t s .
# o f r a y s
8 0
4 0
3 0
2 0
1 0
5
R e s o l u t io n s
5 x 5
X
X
X
X
X
NAN
1 0 x 1 0
X
x
X
X
X
NAN
2 0 x 2 0
X
X
X
X
X
NAN
4 0 x 4 0
X
X
X
X
N AN
N AN
T h e l e v e l o f d e t a il t h a t c a n b e d i s t i n g u i s h e d i n a r e c o n s t r u c t e d im a g e i s de p e n d e n t
o n t h e r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n . A s e r i e s o f s e v e n t y - f i v e t e s t m a p s o f v a r y i n g p e a k w i d th s
a n d l o c a t io n s w e r e u s e d t o e v a l u a t e r e s o l u t i o n . T h e p e a k w i d t h s w e r e v a r i e d b y c h zi n g i n g
t h e s t a n d a r d d e v i a t i o n o f t he G a u s s i a n p l u m e t h a t s im u l a t e d a c o n t a m i n a n t s o u r c e i n t h e
c o de g e n e r a t i n g t e s t m a p s . Pr e v i o u s r e s e a r c h i n d i c a t e s t h a t t h e h e i g ht o f t h e c o n c e n t r a t i o n
p e a k do e s n o t p l a y a v e r y b i g r o l e i n d e t e r m i n i n g p e a k d e t e c t a b i l i t y [3 4 ] . T h u s , n o t e s t s
w e r e c o n d u c t e d w i t h p e a k s o f d i f f e r e n t h e i gh t s , a l t h o u g h th i s m a y h a v e i n d i c a t e d t he l e v e l
o f c o n t r a s t t h a t i s v i s i b le a t e a c h r e s o l u t i o n .
B a s e d o n r e s u l t s f r o m r e s o l u t i o n e x p e r im e n t s u s i n g th e s e r i e s o f 12 0 t e s t m a p s , t he
n u m b e r o f d e n s i t y o f r a y s f o r t hi s s e r i e s o f e x p e r i m e n t s w a s c h o s e n t o b e t h i r t y r a y s p e r
O P - F T I R s c a n n e r . T h i r t y r a y s w e r e f o u n d t o be a d e q u a t e fo r h i g he r r e s o l u t i o n s l i k e 4 0 b y
4 0 a n d w e r e n o t t o o m u c h i n e x c e s s f o r l o w e r r e s o l u t i o n s s u c h a s 5 b y 5 . T e s t s w e r e r u n
f o r r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n s o f 4 0 b y 4 0 , 2 0 b y 2 0 , 10 b y 10 a n d 5 b y 5 .
S i x t e s t p a t t e r n s , a s s h o w n i n F i gu r e 3 , w e r e e v a l u a t e d u s i n g a v a r i a b l e n u m b e r o f
r a y s p e r d e t e c t o r f o r r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n s o f 2 0 b y 2 0 a n d 4 0 b y 4 0 . L o w e r
r e s o l u t i o n s w e r e n o t s i m u l a t e d be c a u s e f r o m r e s u l t s o b t a i n e d i n t h e p r e v i o u s r u n s i t s e e m e d
im p r a c t i c a l t o e x p e c t t h e d i f f e r e n t p e a k s t o b e r e s o l v e d f o r t h e s e r e s o l u t i o n s . B e c a u s e t h e
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r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m t o d e m o n s t r a t e t h e e f f e c t s o f r a y i n d e p e n d e n c e o n q u a l i t y o f
r e c o n s t r u c t i o n .
I n t h e c u r r e n t s im u l a t i o n s , a n e f f o r t w a s m a d e t o a l s o t a k e i n t o a c c o u n t p r a c t i c a l
c o n s i d e r a t i o n s o f h a r d w a r e r e s t r i c t i o n s . C o n f i g u r a t i o n s w i t h f e w e r s c a n n e r s a s w e l l a s
f e w e r r e t r o r e f l e c t o r s a n d m i r r o r s w e r e u s e d . T h e c o n f i g u r a t i o n s w e r e t e s t e d u s i n g t h e s e t
o f 12 0 t im e i n v a r i a n t t e s t m a p s . T a b l e I V i s a s u m m a r y o f t h e p a r a m e t e r s u s e d i n t h e
s im u l a t i o n s t e s t i n g c o n f i g u r a t i o n s .
T a b l e I V . A Su m m a r y o f s i m u l a t i o n s p e r f o r m e d t o e v a l u a t e c o n f i gu r a t i o n s
C o n f i g u r a t io n w it h o u t r e f l e c t i o n s
id e a l n o i s e
w it h r e
i d e a l
le c t i o n s
n o i s e
r a y f o ld i n g
c o n c e p t s
1 s o u r c e 6 0 r a y s , c e n t e r
C e n t e r - 4 v ie w s i n c o r n e r
C e n t e r - 4 v i e w s in m id d l e
2 s o u r c e s M i d d le o f 2 s id e s
T w o C o r n e r s
1 c e n t e r & 1 a t m id d le o f s id e
1 c e n t e r & 1 c o r n e r
3 s o u r c e s M id d le o f 3 s id e s
T h r e e c o r n e r s
2 c o r n e r s & 1 a t m id o f s id e
2 a t m id d le o f s id e s , 1 a t c o r n e r
4 s o u r c e s M i d d le o f 4 s id e s
F o u r c o r n e r s
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
X
T h e d e s i gn o f a c o n f i gu r a t i o n s h o u l d t a k e i n t o a c c o u n t h a r d w a r e l im i t a t i o n s ,
w o r k p l a c e l im i t a t i o n s , a n d i mp a c t o f r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n a n d m e a s u r e m e n t n o i s e
a m o n g o th e r f a c t o r s . R a y s sh o u l d b e a s i n de p e n d e n t o f e a c h o th e r a s p o s s i b l e . T h e b e s t
w a y t o o b t a i n o r t h o g o n a l a n d i n d e p e n d e n t r a y s w o u l d b e t o h a v e s e v e r a l p a r a l l e l
p r o j e c t i o n s ; h o w e v e r , t h i s w o u l d r e q u i r e a s m a n y O P - F T I R s p e c t r o m e t e r s a s r a y s w h i c h i s
n o t f e a s ib l e i n p r a c t i c e [ 1] . T h e m o s t p r a c t i c a l s u b s t i t u t e f o r m u l t i p le O P- FT I R de t e c t o r s
a l o n g th e e d ge s o f t h e m e a s u r e m e n t sp a c e i s a m o n o s t a t i c O P
- F T I R s c a n n e r , w h i c h c a n
s h o o t I R b e a m s o u t a t d i f f e r e n t a n g l e s a c r o s s t h e m e a s u r e m e n t s p a c e t o r e t r o r e f le c t o r s ,
w h i c h s e n d t he be a m b a c k t o t h e d e t e c t o r .
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F o r t h i s s t u d y , s e v e r a l c o n f i g u r a t i o n s w e r e u s e d w i t h o n e t o f o u r O P - FT ER
s c a n n e r s . S o m e o f t h e c o n f i g u r a t i o n s r e q u i r e f l a t m i r r o r s t o r e f l e c t t h e b e a m a t a d i f f e r e n t
a n g le , y i e l d i n g a d d i t i o n a l b e a m s w h i c h a r e m o r e o r t h o g o n a l ; o t h e r s i n v o l v e o n l y
r e t r o r e f l e c t o r s . T h e n u m b e r d e n s i t y o f r a y s n e e d t o b e l im i t e d f o r p r a c t ic a l a p p l i c a t i o n s o f
O P - F T ER/ CT t e c h n o l o g y , r e s u l t i n g i n t h e c h o i c e o f a r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 10 b y 10 .
A t o t a l o f 60 r a y s w e r e u s e d f o r a l l t h e c o n f i g u r a t i o n s , i r r e s p e c t i v e o f w h e t h e r t h e r e w e r e
r e f l e c t i o n s o r n o t . T h e t o t a l n u m b e r o f d e n s i t y o f r a y s w e r e h e l d c o n s t a n t t o s e r v e a s a
b a s i s o f c o m p a r i s o n o v e r d i f f e r e n t c o n f i g u r a t i o n s w i t h r e s p e c t t o h a r d w a r e r e q u i r e m e n t s .
W o r k p l a c e l im i t a t i o n s h k e a n o p a q u e o bj e c t i n t h e w a y o f t he b e a m w e r e n o t
c o n s i d e r e d ; h o w e v e r , s u c h r e s t r i c t i o n s c o u l d b e i n c o r p o r a t e d e a s i l y i n t o t h e s im u l a t i o n s .
T h e e f f e c t s o f m e a s u r e m e n t n o i s e , i n c r e a s e d i t e r a t i o n t im e a n d
"
r a y u n f o l d in g
"
o n
r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y w e r e e v a l u a t e d . W h e n a r a y i s r e f l e c t e d o f f a m i r r o r o n t o a
r e t r o r e f le c t o r , i t e s s e n t i a l l y h a s tw o c o m p o n e n t s ; t h e f i r s t c o m p o n e n t i s t h e b e a m f r o m t h e
O P - FT I R t o t h e m i r r o r a n d t h e s e c o n d c o m p o n e n t i s f r o m t h e m i r r o r t o t h e r e t r o r e f l e c t o r .
T h e c o n c e p t o f r a y u n f o l d i n g i n v o l v e s t h e u s e o f a n a d d i t i o n a l b e a m f r o m t he O P - F T IR t o a
r e t r o r e f l e c t o r l o c a t e d a t t h e s a m e p o i n t a s t h e m i r r o r w h i c h i s t h e s a m e a s t h e f i r s t s e g m e n t
o f t h e r e f l e c t e d r a y , t o e n a b l e t h e r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t hm t o d i s t i n g u i s h b e t w e e n r a y s u m s
f r o m b o t h s e gm e n t s o f t h e b e a m .
C o n f i g u r a t i o n s w e r e d e s i g n e d w i t h a t t e n t i o n t o fi e l d p r a c t i c a l d e t a i l s u c h a s a 40
°
t o l e r a n c e a n g l e f o r r e t r o r e f l e c t o r s u s e d i n t h e d e s i g n a s w e l l a s m a x i m i z i n g p r o j e c t i o n
a n g l e s f o r e a c h c o n f i gu r a t i o n [3 6 ] . T h e c o n f i g u r a t i o n s w e r e a l s o d e s i g n e d w i t h a v i e w t o
e v a l u a t e w h e t h e r s y m m e t r y pl a y e d a n im p o r t a n t r o l e i n r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y .
F i g u r e 5 s h o w s s i m p l i f i e d v e r s i o n s o f a l l t h e c o n f i gu r a t i o n s t e s t e d . F i g u r e 5 a h a s
o n e O P - F T I R s c a n n e r i n t h e c e n t e r o f t h e r o o m (O ) w h i c h s h o o t s IR b e a m s t o m i r r o r s o n
f o u r s i d e s o f t h e r o o m . T h e m i r r o r s r e f l e c t (R ) t h e b e a m s i n t h r e e p a r a l l e l d i r e c t i o n s , a s
sh o w n i n t h e f i g u r e . A t o t a l o f 6 0 r a y s w e r e u s e d i n t h i s a n d a l l o t h e r c o n f i g u r a t i o n s
t e s t e d . F i g u r e 5 b h a s a n O P - FT I R sc a n n e r i n t h e c e n t e r o f t h e r o o m , sh o o t i n g I R r a y s t o
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m i r r o r s a t t h e s i d e s o f t h e r o o m , w h i c h r e fl e c t t h e b e a m s t o r e t r o r e fl e c t o r s i n t h e c o m e r s
(C ) . I n F i g u r e 5 c , t h e m i r r o r s r e fl e c t t o r e t r o r e fl e c t o r s a t t h e m i d d l e (M ) o f t h e s i d e s o f t h e
r o o m . F i g u r e s 5 d - i r e p r e s e n t c o n fi g u r a t i o n s u s i n g t w o O P - F T I R s c a n n e r s . T h e s c a n n e r s
a r e l o c a t e d i n t h e c e n t e r , c o m e r o r s i d e o f a r o o m . T h e s c a n n e r s h o o t s r a y s a t e i t h e r
r e t r o r e fl e c t o r s o r m i r r o r s , a s r e p r e s e n t e d i n t h e f i g u r e s . F i g u r e 5 j - m r e p r e s e n t
c o n fi g u r a t i o n s u s i n g t h r e e O P - FT I R s c a n n e r s a n d f i g u r e s 5 n a n d o r e p r e s e n t c o n fi g u r a t i o n s
u s i n g f o u r O P - F T I R s c a n n e r s .
3 0
a . I S O R b . I S O - C R c . I S O - M R
d . 2 S 2M e . 2 S2M R f . 2 S2 C
g . 2 S 2 C R h . 2 S 0 M i . 2 SO C R
F i g u r e 5 . F i f t e e n d i f f e r e n t s c a n c o n f i g u r a t i o n s u s e d i n t h e s i m u l a t i o n s
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j . 3 S3 C k . 3 S3 M I. 3 S 2 C 1 M
m . 3 S 2 M 1 C n . 4 S4 C o . 4 S 4 M
F i g u r e 5 . F i f t e e n d i f f e r e n t s c a n c o n f i gu r a t i o n s u s e d i n t h e s i m u l a t i o n s
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4 . E V A L U A T I O N P A R A M E T E R S
Qu a n t i t a t i v e m e a s u r e s u s e d f o r e v a lu a t i o n o f t h e r e c o n s t r u c t e d m a p s i n c lu d e
n e a r n e s s
, p r o j e c t i o n d a t a d i s t a n c e , e x p o s u r e e r r o r a n a l y s i s , a n d p e a k l o c a t i o n a n a l y s i s .
N e a r n e s s d e s c r ib e s th e d i s c r e p a n c y b e t w e e n t h e o r i g i n a l c o n c e n t r a t i o n m a p a n d t h e
r e c o n s t r u c t e d c o n c e n t r a t i o n m a p zm d i s a g l o b a l m e a s u r e o f e r r o r s o v e r a l l t h e g r i d c e l l s i n a
m a p [ 1 ] . N e a r n e s s i s t h e R o o t M e a n Sq u a r e (R M S) d i f f e r e n c e b e t w e e n t h e o r i g i n a l a n d
r e c o n s t r u c t e d m a p , n o r m a l i z e d t o t h e RM S d e v i a t i o n w i t h i n t h e o r i g i n a l m a p , a s s h o w n i n
e q u a t i o n 10 . N e a r n e s s i s a n im a g e p r o c e s s i n g r e l a t e d t e r m , w h i c h d o e s n o t h a v e a n y d i r e c t
p h y s i c a l i n t e r p r e t a t i o n a s f a r a s e v a l u a t i n g a c o n c e n t r a t i o n m a p i s c o n c e r n e d .
I (Cj
* - C
j )
2
N e a r n e s s = / \ / ( 10 )
X (C : * - 0 * ) ^
w h e r e
,
c -
* i s t h e c o n c e n tr a t i o n o f t he j t h p i x e l i n t h e t e s t m a p ,
c - i s t h e c o n c e n t r a t i o n o f t h e j t h p i x e l i n t h e r e c o n s t r u c t e d im a g e ,
Cj
* i s t h e m e a n c o n c e n t r a t i o n o f a l l t h e p i x e l s i n t h e t e s t m a p ,
a n d N ^ i s t h e t o t a l n u m b e r o f p i x e l s i n t h e m a p .
I n r e a l i t y , c o n c e n t r a t i o n p r o fi l e s a r e c o n t i n u o u s a n d t h e t e s t m a p s d i s c r e t i z e t h e
c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e . Wh e n r e c o n s t r u c t i n g a t r e s o l u t i o n s t h a t a r e c o a r s e r t h a n t h e t e s t
m a p s , t h e c o n c e n t r a t i o n p r o fi l e i s f u r t h e r d i s c r e t i z e d . N e a r n e s s , a s d e fi n e d a b o v e ,
im p l i c i t l y a s s u m e s t h a t t h e r e s o l u t i o n o f t h e r e c o n s t r u c t e d m a p s i s t h e s a m e a s t h a t o f t h e
t e s t m ap s . T he d e fi n i t io n o f n e a r n e s s n e e d s r e v i s i o n f o r v a r y i n g r e c o n s t r u c t i o n
r e s o l u t i o n s . T w o p a r a m e t e r s w e r e d e fi n e d t o r e p r e s e n t n e a r n e s s f o r c h a n g i n g
r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n s . A
"
H i g h - R e s o l u t i o n
"
n e a m e s s p a r a m e t e r w a s d e f i n e d , w h i c h
c o n s i s t e d o f b r e a k i n g u p th e r e c o n s t r u c t e d im a g e i n t o t h e s a m e n u m b e r o f p i x e l s a s t h e t e s t
m a p , a n d th e n e v a l u a t i n g n e a m e s s a s d i s c u s s e d a b o v e . T h i s h e l p s i n e v a l u a t i n g h o w w e l l a
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r e c o n s t r u c t e d c o n c e n t r a t i o n m a p i s r e c o n s t r u c t i n g r e a l i t y , o r t h e o r i g i n a l t e s t m a p . H i gh -
R e s o l u t i o n n e a r n e s s r e f le c t s t h e s t a n d a r d d e v i a t i o n i n p i x e l b y p i x e l c o n c e n t r a t i o n s i n t h e
t e s t m a p s a l o n g w i t h d i f f e r e n c e s i n t h e t e s t m a p a n d r e c o n s t r u c t e d im a g e . A n
"
A v e r a g e
"
n e a rn e s s p a r a m e t e r w a s de fi n e d w h i c h c o n s i s t e d o f a v e r a g i n g t he c o n c e n t r a t i o n s i n t he
o r i g i n a l t e s t m a p i n t o p i x e l s o f t h e s a m e s i z e a s t h e r e c o n s t r u c t e d im a g e a n d t h e n e v a l u a t i n g
n e a rn e s s . A v e r a g e n e a rn e s s c a n e s t i m a t e r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y r e l a t i v e t o t h e
" b e s t "
r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y t h a t c o u l d be a c h i e v e d a t t h a t r e s o l u t i o n ; t h e
" b e s t
"
i m a g e b e i n g t h e
o n e g e n e r a t e d f r o m t h e o r i g i n a l t e s t m a p fo r c o m p u t a t i o n o f a v e r a g e n e a r n e s s .
P r o j e c t i o n D a t a D i s t a n c e i s a m e a s u r e o f h o w c l o s e l y t h e r e c o n s t r u c t e d r a y s u m s
m a t c h t h e m e a s u r e d r a y s u m s a n d i s a u s e f u l m e a s u r e i n t h e p r a c t i c a l a p p l i c a t i o n o f
t o m o g r a p h y be c a u s e t h e r e i s n o o r i g i n a l m a p t o u s e f o r c o m p a r i s o n s [ 12 ] . M a t h e m a t i c a l l y ,
i t i s t h e R M S di f f e r e n c e b e t w e e n th e i n p u t r a y s u m s a n d t he r e - p r o j e c t e d r a y s u m s (r e f e r
e q u a t i o n 1 1) . D a t a d i s t a n c e i s a m e a s u r e o f c o n v e r ge n c e , a l t h o u gh i t g i v e s n o i n d i c a t i o n o f
w h e t h e r t h e r e c o n s t r u c t i o n h a s c o n v e r g e d t o t h e c o r r e c t im a g e . T h i s i s t h e o n l y im a g e
q u a l i t y p a r a m e t e r t h a t c a n b e u s e d i n t h e f i e l d t o i n t e r p r e t im a g e s ; t h u s , i t i s im p o r t a n t t o
u n d e r s t a n d h o w w e l l d a t a d i s t a n c e p r e d i c t s p a r a m e t e r s l i k e n e a r n e s s a n d e x p o s u r e e r r o r .
M N ^
2
D a t a d i s t a n c e = V ■ — ( 1 1)
M
w h e r e , p - i s t h e i t h p r o j e c t e d r a y s u m f r o m t h e t e s t m a p ,
a ij c j i s t h e c a lc u l a t e d r a y s u m f o r t he i t h p r o j e c t i o n ,
M i s t h e t o t a l n u m b e r o f r a y s u m s ,
a n d n 2 i s t he t o t a l n u m b e r o f p i x e l s .
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E x p o s u r e e r r o r a n a l y s i s d e s c r i b e s h o w a c c u r a t e l y a r e c o n s t r u c t e d c o n c e n t r a t i o n m a p
m e a s u r e s h u m a n e x p o s u r e [ 1 ] . I n t h e s e s im u l a t i o n s , t h e a b i l i t y t o d e t e c t m a x im u m
e x p o s u r e w a s e v a l u a t e d by o b t a i n i n g t he t o t a l c o n c e n t r a t i o n s a t t h e p e a k s in t h e o r i g i n a l t e s t
m a p a n d c o m p a r i n g t h e m w it h t h e t o t a l c o n c e n t r a t i o n s f o r t h e s a m e p e a k l o c a t i o n s i n t h e
r e c o n s t r u c t e d m a p s , a s s ho w n i n e q u a t i o n 1 2 . A v e r a g e s w e r e c a l c u l a t e d a c r o s s a 5 b y 5
p i x e l w i n d o w i n a 4 0 b y 4 0 e x p e r im e n t a l s p a c e . E x p o s u r e e r r o r a n a l y s i s i s d i f f e r e n t f r o m
n e a r n e s s a n d d a t a d i s t a n c e i n t ha t i t h a s a d i r e c t r e l e v a n c e t o t h e a i r p o l l u t i o n m o n i t o r i n g a n d
I n du s t r i a l H y g i e n e a p p l ic a t i o n . H o w e v e r , de p e n d i n g o n th e s i z e o f t h e r o o m , w o r k e r
l o c a t i o n , a n d i n f o r m a t i o n de s i r e d f r o m the r e c o n s t r u c t i o n , e x p o s u r e e r r o r c o u l d be
c a l c u l a t e d a n y w h e r e i n t h e m e a s u r e m e n t sp a c e . A n i n he r e n t l i m i t a t i o n t o t h i s a n a l y s i s c o u l d
b e t h e a l t e r a t i o n o f t h e c o n c e n t r a t i o n fi e l d a r o u n d a w o r k e r s b r e a t h i n g z o n e d u e t o t h e
p r e s e n c e o f t h e w o r k e r .
I c .
*
- I c .
E x p o s u r e e r r o r = -
-
*
^
x 100 ( 12 )
w h e r e , o i s t h e c o n c e n t r a t i o n o f t he j t h p i x e l i n t h e t e s t m a p ,
Cj i s t h e c o n
c e n t r a t i o n o f t he j t h p i x e l i n t h e r e c o n s t r u c t e d im a g e .
T h i s d e f i n i t i o n o f e x p o s u r e e r r o r i s u s e f u l i n d e t e r m i n i n g w h e t he r a r e c o n s t r u c t e d
im a g e o v e r e s t im a t e s o r u n d e r e s t im a t e s e x p o s u r e s , w i t h p o s i t i v e v a l u e s i n d i c a t i n g
o v e r e s t im a t i o n o f e x p o s u r e . H o w e v e r , w he n a v e r a gi n g e x p o s u r e e r r o r s o v e r s e v e r a l
d i f f e r e n t t e s t m a p s , t he a v e r a g e o b t a i n e d m a y n o t b e r e p r e s e n t a t i v e o f a l l t h e e r r o r s , s i n c e
t h e e r r o r s c o u l d b e p o s i t i v e o r n e g a t i v e , e a c h c a n c e l i n g o u t t h e e f f e c t o f t h e o t h e r . I n
c o m p a r i s o n , e x p o s u r e e r r o r de f i n e d a s i n e q u a t i o n 13 , i s u s e f u l w h e n a v e r a g i n g e x p o s u r e
e r r o r s o v e r s e v e r a l t e s t m a p s , bu t i n f o r m a t i o n o n o v e r e s t im a t i o n o r u n d e r e s t im a t i o n o f
e x p o s u r e s i s l o s t i n t h e p r o c e s s .
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E x p o s u r e e r r o r ! =
- J —- 1 - X 10 0 ( 13 )
^ <5
B o t h v a l u e s o f e x p o s u r e e r r o r w e r e c a l c u l a t e d i n t h i s r e s e a r c h . E x p o s u r e e r r o r l
v a l u e s f o l l o w e d s i m i l a r t r e n d s a s e x p o s u r e e r r o r , h e n c e a l l r e s u l t s a r e p r e s e n t e d w i t h
r e s p e c t t o e x p o s u r e e r r o r . W h e n e v a l u a t i n g e x p o s u r e e r r o r s o v e r t i m e , a t im e w e i g h t e d
a v e r a ge o f (T WA ) e x p o s u r e e r r o r c a n b e c a l c u l a t e d a s i n e q u a t i o n 14
' — "
i 3Lc e t im e
T W A E x p o s u r e E r r o r = - -^^ l ^ i ^ e!
' " " " " "
x 10 0 ( 14 )
t i m e s p a c e
Pe a k l o c a t i o n e r r o r i s t h e R M S d i f f e r e n c e i n t h e l o c a t i o n o f t h e p e a k i n t h e o ri g i n a l
a n d r e c o n s t r u c t e d m a p (r e f e r e qu a t i o n 15 ) . T hi s i s im p o r t a n t i n a p p l i c a t i o n s s u c h a s l e a k
d e t e c t i o n a n d i n d i c a t e s h o w w e l l a t o m o g r a p h i c r e c o n s t r u c t i o n m a p c a n b e u s e d t o l o c a t e a n
e m i s s i o n s o u r c e .
P e a k L o c a t i o n E r r o r = V (x - x ) + (y - y ) ( 15 )
w h e r e , x i s t h e x c o o r d i n a t e o f t h e l o c a t i o n o f t h e p e a k i n t h e r e c o n s t r u c t e d im a g e ,
X i s t he X c o o r d i n a t e o f t h e l o c a t i o n o f t h e p e a k i n t h e t e s t m a p
y i s t h e y c o o r d i n a t e o f t h e l o c a t i o n o f t h e p e a k i n t he r e c o n s t r u c t e d im a g e ,
y i s t h e y c o o r d i n a t e o f t h e l o c a t i o n o f t h e p e a k i n t h e t e s t m a p
Wh i l e q u a n t i t a t i v e e v a l u a t i o n i s im p o r t a n t , s t a t i s t i c s l i k e n e ai m e s s a n d e x p o s u r e
e r r o r m a y r e a c t t o f a c t o r s s u c h a s h i gh f r e qu e n c y n o i s e w h i c h a r e l e s s im p o r t a n t f o r a i r
p o l l u t i o n a p p l i c a t i o n s . T h e r e f o r e , v i s u a l i n s p e c t i o n o f a r e c o n s t r u c t e d im a ge i s e s s e n t i a l
b e f o r e c o m i n g t o a n y c o n c l u s i o n s a s t o t h e u s e fu l n e s s o f t h e im a g e . A s a q u a l i t a t i v e
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m e a s u r e o f e v a l u a t i o n , s u r f a c e p l o t s o f t h e o r i g i n a l a n d r e c o n s t r u c t e d p r o f i l e s w e r e u s e d t o
c o m p a r e t h e o v e r a l l a p pe a r a n c e o f t h e r e c o n s t r u c t e d p i c t u r e s t o t h e o r i g i n a l p i c t u r e s .
T h o u g h t i m e c o n s u m i n g a n d s u b j e c t i v e , v i s u a l i n s p e c t i o n w o u l d b e u s e d in t h e fi e ld , a n d
h e l p s a n i n v e s t i g a t o r s e e a r t i f a c t s w h i c h a r e d u e t o i n c o m p l e t e d a t a s e t s . I n t h i s r e s e a r c h ,
t h r e e a r t i f a c t s i n t h e r e c o n s t r u c te d im a ge w e r e g i v e n s p e c i a l a t t e n t i o n : s a l t a n d p e p p e r
e f f e c t s , s t r e a k i n g w h i c h c o u l d b e a t t r i b u t e d t o c o n f i gu r a t i o n e f f e c t s , a n d o t h e r a r t i f a c t s .
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5 . R E S U L T S A N D D I S C U S S I O N
5 . 1 T e s t C o n c e n t r a t i o n M a p s
F a c t o r s c o n t r i b u t i n g t o t h e c o m p l e x i t y o f a t e s t m a p a r e d i s c u s s e d i n t h i s s e c t i o n .
F i r s t
,
a s w i t h p r e v i o u s s t u d i e s , t h e n u m b e r o f p o l l u t a n t s o u r c e s (t r a n s l a t e d a s c o n c e n t r a t i o n
p e a k s i n a t w o d i m e n s i o n a l m a p ) a r e s t r o n g i n d i c a t o r s o f t h e m ap c o m p l e x i t y f o r t h e t im e -
i n v a r i a n t a n d t i m e v a r i a n t m a p s .
I n a d d i t i o n , f o r t h e t im e v a r i a n t c a s e s , t h e r a t e o f m o v e m e n t o f a c o n c e n t r a t i o n
p r o fi l e im p a c t s t h e c o m p l e x i t y o f a t e s t m a p . H o w e v e r , t h e r a t e o f c o n c e n t r a t i o n c h a n g e , i s
n o t a s s i g n i fi c a n t a s t h e r a t e o f m o v e m e n t i n r e l a t i o n t o i n c r e a s i n g c o m p l e x i t y .
F o r t h e t im e i n v a r i a n t m a p s , t h e s pr e a d o f t h e p e a k i s a m e a s u r e o f c o m p l e x i t y ;
h o w e v e r , t h i s r e l a t i o n sh i p i s s t r o n g l y d e pe n d e n t o n t h e r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n . Wh e n
r e s o l u t i o n o f t h e r e c o n s t r u c t e d m a p i s t h e s a m e a s t h a t o f t h e t e s t m a p , m a p c o m p l e x i t y i s
d i r e c t l y r e l a t e d t o p e a k sp r e a d , w i t h c o m p l e x i t y i n c r e a s i n g w i t h i n c r e a s i n g p e a k sp r e a d . I n
c o n t r a s t , f o r r e c o n s t r u c t i o n s w h o s e r e s o l u t i o n s a r e c o a r s e r t h a n t h a t o f t h e t e s t m a p s , m a p
c o m p l e x i t y i s i n v e r s e l y r e l a t e d t o p e a k s p r e a d . L o c a t i o n o f t h e pe a k r e l a t i v e t o t h e
c o n f i g u r a t i o n a l s o p l a y s a v it a l r o l e . T h e h e i g ht o f t he p e a k d o e s n o t p l a y a v e r y c r i t i c a l
r o l e [3 4 ] .
T h e s e o b s e r v a t i o n s w i l l be i l l u s t r a t e d l a t e r i n t h i s d i s c u s s i o n
,
a n d w e r e i n c l u d e d
h e r e a s a n i n t r o d u c t i o n t o w h a t a s pe c t s i n a t e s t m a p p o se a c h a l l e n g e f o r r e c o n s t r u c t i o n .
5 . 2 T i m e S e r i e s S im u l a t i o n s
5 . 2 . 1 C y c l i c a l n a t u r e o f r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y
T h e q u a l i t y o f t he r e c o n s t r u c t e d c o n c e n t r a t i o n m a p s v a r ie d i n a c y c l i c a l m a n n e r w it h
t im e . F o r e x a m p le . F i gu r e 6 i l l u s t r a t e s t h i s v a r i a t i o n u s i n g n e a rn e s s f r o m a r e c o n s t r u c t i o n
o f a t e s t m a p w i t h a s i n gl e p e a k a t o n e s i d e o f a n e x pe r im e n t a l s p a c e , a t a t im e s t e p o f o n e .
T h e t im e p e r i o d f o r t h e s e v a r i a t i o n s a r e t e n m i n u t e s , (e qu i v a l e n t t o 4 0 m a p s f o r a t im e s t e p
o f o n e ) , a n d i t c a n b e o b s e r v e d t h a t t h e v a r i a t i o n i s f a i r l y u n i f o r m a f t e r a n h o u r (m a p
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n u m b e r o f 1 80 ) . S i m i l a r v a ri a t i o n s i n n e a rn e s s a r e o b s e r v e d f o r t im e s t e p s g r e a t e r t ha n o n e
a n d r e c o n s t r u c t i o n s f r o m o t h e r t e s t m a p s w i t h s i n g l e p e a k s t h a t d o n o t c h a n g e w i t h
l o c a t i o n
1 . 0
0 . 8 -
0 . 6 -
c
u
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0 . 0
1 2 0 2 4 0 3 6 0
m a p _ n u m b e r
4 8 0 6 0 0 7 2 0
F i g u r e 6 . V a r i a t i o n o f n e a r n e s s w i t h m a p n u m b e r f o r a t im e s t e p o f 1. S i n c e a m a p i s
r e c o n s t r u c t e d a f t e r a l l 4 0 m e a s u r e m e n t s h a v e b e e n o b t a i n e d , t h e fi r s t n e a m e s s v a l u e i s
r e p o r t e d f o r a m a p n u m b e r o f 4 1 .
T h i s c y c l i c a l b e h a v i o r c a n b e e x p l a i n e d b y t h e s e qu e n c e i n w h i c h r a y s u m s a r e
c o l l e c t e d . F i g u r e 7 i s a r e p r e s e n t a t i o n o f t h e s e q u e n c e o f d a t a c o l l e c t i o n . T h e s h a d e d
c i r c l e s i n t h e m e a s u r e m e n t s p a c e a r e r e p r e s e n t a t i v e o f t w o p e a k l o c a t i o n s : 1 . a s i n g l e p e a k
a t o n e s i d e a n d 2 . a s i n g l e p e a k a t t h e m i d d l e o f a r o o m . Si n c e t h e fi r s t a n d l a s t s e t s o f r a y s
p a s s t h r o u g h p e a k o n e , t h e s e s e t s c o n t a i n t he p e a k c o n c e n t r a t i o n i n f o r m a t i o n , w h i c h i s
u p d a t e d i n t he c o r r e s p o n d i n g r e c o n s t r u c t i o n s . W h e n t h e 2 0
^^ s e t o f r a y s u m d a t a a r e
c o l l e c t e d , t h e r a y s u m s h a v e l e s s i n f o r m a t i o n c o n t e n t a b o u t p e a k o n e . T h u s , b a s e d o n
w h i c h s e t o f d a t a i s b e i n g c o l l e c t e d , t h e r a y s u m s c a n h a v e l e s s o r m o r e i n f o r m a t i o n c o n t e n t
a b o u t t h e p e a k . T h e c y c l i c a l p a t t e rn o f n e a m e s s i s a c o n s e q u e n c e o f t h i s f e a t u r e . T h i s
e x p l a n a t io n i s f u r t h e r s t r e n g th e n e d b y th e o b se r v a t io n t h a t t h e c y c l i c a l c u r v e s f o r t h e p e a k a t
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t h e m i dd l e (p e a k t w o i n F i g u r e 7 ) a n d t h a t a t t h e s i d e a r e o u t o f p h a s e ; i . e . w h e n t h e
n e a r n e s s i s l o w e s t f o r t h e p e a k a t t h e s i d e , i t i s h i g h e s t f o r t h e p e a k i n t h e m i d d l e a n d v ic e
v e r s a . I n a d d i t i o n , c y c l i c a l v a r i a t i o n s a r e n o t s e e n w h e n t h e l o c a t i o n o f t h e p e a k c h a n g e s
w i t h t im e , o r f o r t e s t m a p s w i t h m u l t i p l e p e a k s a t d i f f e r e n t l o c a t i o n s i n t h e e x p e r im e n t a l
s p a c e .
4D k ^ A
( S
g H l
i I i i I i i \ \
1 St s e t o f r a y s u m s 2 0 t h s e t o f r a y s u m s 4 0 t h s e t o f r a y s u m s
F i g u r e 7 . S e q u e n c e o f d a t a c o l l e c t i o n f o r t im e s e r i e s s im u l a t i o n s . T h e c l o s e d c i r c l e s
r e p r e s e n t F T I R s p e c t r o m e t e r s , a r r o w s r e p r e s e n t I R b e a m s a n d o p e n c i r c l e s l a b e l e d 1 a n d 2
r e p r e s e n t c o n c e n t r a t i o n pe a k s .
5 . 2 . 2 T i m e s t e p
F o r a l l t h e r e c o n s t r u c t i o n s , im a g e qu a l i t y w o r s e n e d a s t im e s t e p i n c r e a s e d .
F i g u r e 8 i s a r e p r e s e n t a t i o n o f t he v a r i a t i o n o f t h e fo u r i m a g e q u a l i t y p a r a m e t e r s , n e a r n e s s ,
d a t a d i s t a n c e , e x p o s u r e e r r o r a n d p e a k l o c a t i o n e r r o r w i t h t im e s t e p f o r r e c o n s t r u c t i o n o f a
s i n g l e c o n c e n t r a t i o n p e a k a t o n e s i d e o f a r o o m . T h e d a t a p o i n t s i n t h e s e f i g u r e s a r e a n
a v e r a g e o f im a g e q u a l it y s t a t i s t i c s o b t a in e d f r o m e a c h m a p r e c o n s t r u c t e d . E r r o r b a r s
r e p r e s e n t o n e s t a n d a r d e r r o r . F i g u r e 8 a r e p r e s e n t s c h a n g e i n n e a r n e s s w i t h t i m e s t e p ,
e x h ib i t i n g t he d e t e r i o r a t i o n o f n e a m e s s w i t h t im e s t e p . I n a d d i t i o n , a s t im e s t e p i n c r e a s e s ,
t h e v a r i a b i l i t y o f n e a m e s s a l s o i n c r e a s e s , a s i s e v i de n t f r o m th e l e n g t h o f t h e e r r o r b a r s .
F i g u r e 8 b i l l u s t r a t e s t h e c h a n g e o f d a t a d i s t a n c e w i t h t im e s t e p . D a t a d i s t a n c e i s n o t a s
s e n s i t i v e t o c h a n g e s i n t i m e s t e p a s n e a m e s s , b u t a s i m i l a r t r e n d i s o b s e r v e d . H o w e v e r , t h e
v a r i a b i l i t y o f d a t a d i s t a n c e w i t h t im e s t e p d o e s n o t f o l l o w t he s a m e t r e n d a s t h e v a r i a b i l i t y
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F i g u r e s . V a ri a t i o n o f im a g e q u a l i t y p a r a m e t e r s w i t h t i m e s t e p f o r t l i e r e c o n s t r u c t i o n o f a
s i n g l e c o n c e n t r a t i o n p e a k a t o n e s i d e o f a r o o m .
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o f n e a r n e s s w i t h t i m e s t e p .
T h e im p a c t o f t im e s t e p o n a v e r a g e e x p o s u r e e r r o r i s d e m o n s t r a t e d i n F i g u r e 8c .
E x p o s u r e e r r o r c a n be p o s i t i v e o r n e g a t i v e de p e n d i n g o n w he t h e r t h e r e c o n s t r u c t e d m a p
o v e r e s t im a t e s o r u n d e r e s t im a t e s e x p o s u r e . F r o m F i g u r e 8c , i t i s o b s e r v e d t h a t o n a n
a v e r a g e , m e a s u r e m e n t s m a d e a t a t im e s t e p o f o n e r e s u l t i n a n o v e r e s t i m a t i o n o f e x p o s u r e ,
m e a s u r e m e n t s a t a t i m e s t e p o f t w o s l i g h t l y o v e r e s t im a t e e x p o s u r e , a n d a l l h i g h e r t im e s t e p s
u n de r e s t im a t e e x p o s u r e . T he le v e l o f u n de r e s t im a t i o n i s e n h a n c e d w i th i n c r e a s i n g t im e
s t e p . T h e i n t e r e s t i n g o b s e r v a t i o n h e r e i s t h a t f o r e s t im a t i n g e x p o s u r e s , a t im e s t e p o f t w o
a p p e a r s t o b e b e t t e r t h a n t h a t o f o n e . W h i l e t h i s i s t r u e f o r r e c o n s t r u c t i o n o f a s i n g l e
c o n c e n t r a t i o n p e a k a t t h e s i d e o f a r o o m , f o r o t h e r r e c o n s t r u c t i o n s , t im e s t e p s o f o n e , t w o
o r f o u r h a v e b e e n f o u n d t o b e be s t f o r e x p o s u r e e s t im a t i o n s . T h e b a s i c t r e n d t o w a r d s
u n d e r e s t im a t i o n o f e x p o s u r e w i t h i n c r e a s in g t im e s t e p , h o l d s f o r a l l c a s e s w h e r e t h e p e a k i s
de c r e a s i n g o v e r t im e . H o w e v e r , w h e n t h e c o n c e n t r a t i o n p e a k s a r e i n c r e a s i n g o v e r t im e ,
e x p o s u r e e r r o r i s l o w e s t f o r a t im e s t e p o f o n e . T h u s , w he n r e c o n s t r u c t i n g a n u n k n o w n
c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e , a t im e s t e p o f o n e i s d e s i r a b l e a s i t w i l l h a v e t h e l e a s t t e n d e n c y t o
u n de r e s t im a t e e x p o s u r e .
F i g u r e s 8 d a n d 8e d e m o n s t r a t e t h e v a r i a t i o n o f le x p o s u r e e r r o r l a n d T WA e x p o s u r e
e r r o r w it h t i m e s t e p . E x p o s u r e e r r o r l c a n n o t be u s e d t o d e t e r m i n e u n d e r e s t im a t i o n o r
o v e r e s t im a t i o n , b u t g i v e s a g o o d i de a o f t h e a m o u n t o f e r r o r a s s o c i a t e d w i t h d e t e r m i n i n g
e x p o s u r e f r o m t h e r e c o n s t r u c t e d c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e . T WA e x p o s u r e e r r o r i l l u s t r a t e s t h a t
o v e r a t i m e p e r i o d o f t h r e e h o u r s , t h e p e a k e x p o s u r e w o u l d b e o v e r e s t im a t e d b y 4 % f o r
r e c o n s t r u c t i o n s a t a t im e s t e p o f o n e , o v e r e s t im a t e d b y 0 . 0 2% f o r r e c o n s t r u c t i o n s a t a
t im e s t e p o f t w o , u n d e r e s t im a t e d b y 4 . 5% f o r r e c o n s t r u c t i o n s a t a t im e s t e p o f f o u r a n d s o
o n . B o t h t h e s e p a r a m e t e r s f o l l o w t h e s a m e t r e n d s a s e x p o s u r e e r r o r .
F o r h i gh e r t im e s t e p s , p e a k l o c a t i o n e r r o r a p p e a r s t o b e r e l a t i v e l y i n s e n s i t i v e t o
c h a n g e s i n t im e s t e p , a s d i s p l a y e d i n F i gu r e 8 f . T h e e r r o r b a r s o n t h e p e a k l o c a t i o n c u r v e
a r e l a r g e a l t h o u g h t h e a v e r a ge l o c a t i o n e r r o r i s a c c e p t a b l e f o r m o s t p r a c t i c a l p u r p o s e s .
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P e a k l o c a t i o n e r r o r i n d i c a t e s h o w f a r a w a y a c o n c e n t r a t i o n p e a k i s r e c o n s t r u c t e d r e l a t i v e t o
i t s o r i g i n a l l o c a t i o n . I n f i g u r e 8 f , t h e e r r o r b a r s i n d i c a t e t h a t a p e a k c a n b e r e c o n s t r u c t e d u p
t o t w o p i x e l s a w a y f r o m i t s a c t u a l l o c a t i o n f o r a t i m e s t e p o f e i g h t . T h i s i s e q u i v a l e n t t o a
d i s t a n c e o f t w o m e t e r s i f t h e r o o m i s a s s u m e d t o b e 4 0 m ^ , b r o k e n i n t o 16 0 0 p i x e l s .
D e p e n d i n g o n t h e l e v e l o f a c c u r a c y d e s i r e d b y t h e o bs e r v e r , t h i s m a y o r m a y n o t b e a
s h o r t c o m i n g . N e v e r t h e l e s s , p e a k l o c a t i o n e r r o r s h o u l d be c o n s i d e r e d b e f o r e d e t e r m i n i n g
t h e t im e s t e p t o b e u s e d f o r r e c o n s t r u c t i n g a n im a g e .
I n g e n e r a l , t h e l o w e r t h e t im e s t e p , t h e m o r e a c c u r a te t h e r e c o n s t r u c t i o n . A t im e
s t e p o f o n e r e s e m b l e s a r a y s u m m e a s u r e m e n t t im e o f 15 s e c o n d s , w h i c h h a s b e e n f o u n d t o
b e f e a s ib l e i n p r a c t i c e [ 3 7 ] . T h e t im e s t e p f o r o b t a i n i n g a r e c o n s t r u c t i o n w i t h th e s a m e
q u a l i t y c h a n ge s i n v e r s e l y w i t h t h e r a t e o f c h a n ge o f t h e c o n c e n t r a t i o n p r o fi l e ; t h i s fa c t o r
n e e d s t o b e c o n s i d e r e d w h e n d e t e r m i n i n g r e c o n s t m c t i o n t im e s t e p . A l s o , s i n c e m o r e
a c c u r a t e r a y s u m d a t a i s o b t a i n e d i f t h e n u m b e r o f s c a n s f o r e a c h m e a s u r e m e n t i n a n O P -
F T IR s p e c t r o m e t e r i s i n c r e a s e d , l e a d i n g t o h i g h e r t im e s t e p s , a b a l a n c e n e e d s t o b e
a c h i e v e d b e tw e e n t im e s t e p a n d m e a s u r e m e n t a c c u r a c y .
5 . 2 . 3 C o m p l e x i t y o f t e s t m a p
L e v e l s o f c o m p l e x i t y i n a t e s t m a p h a v e b e e n d e f i n e d i n p r e v i o u s r e s e a r c h a s t h e
n u m b e r o f c o n c e n t r a t i o n p e a k s i n a t e s t m a p [ 12 , 15 ] . O t h e r f e a t u r e s o f a t e s t m a p t h a t
im p a c t r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y s i g n i fi c a n t ly a r e t h e r a t e o f m o v e m e n t o f t h e p e a k , t h e r a t e o f
c h a n g e o f c o n c e n t r a t i o n o f t h e p e a k , pe a k s h a p e , a n d p e a k l o c a t i o n . T h e i m p a c t o f p e a k
s h a p e a n d p e a k l o c a t i o n w a s n o t e x p l o r e d a s p a r t o f t h e t im e s e r i e s e x p e r i m e n t s , a n d t h e i r
im p a c t i s d e s c r i b e d i n l a t e r s e c t i o n s d i s c u s s i n g r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n a n d c o n fi g u r a t i o n .
F i g u r e s 9 a n d 10 d e m o n s t r a t e t h e im p a c t o f t h e f e a t u r e s d e s c r i b e d a b o v e o n
r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y a t d i f f e r e n t t i m e s t e p s f o r f o u r r e p r e s e n t a t i v e t e s t i m a g e s .
T h e b a s e c a s e f o r t h e s e c o m p a r i s o n s a r e a s i n gl e p e a k i n t h e s i d e o f a r o o m . F i g u r e 9
r e p r e s e n t s t h e v a r i a t i o n o f n e a r n e s s w it h t im e s t e p f o r t h e ba s e c a s e a n d im a g e s f r o m a t e s t
s e r i e s o f m a p s w i t h f o u r c o n c e n t r a t i o n p e a k s a n d a n o t h e r t e s t s e r i e s w i t h a m o v i n g
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c o n c e n t r a t i o n p e a k . N e a r n e s s f r o m a s e r i e s o f i m a g e s o b t a i n e d f r o m r e c o n s t r u c t i n g a g a s
r e le a s e s c e n a r i o ( c a l l e d r e a l l i f e i n t h e f i g u r e s ) w e r e n o t i n c l u d e d i n t h i s p l o t b e c a u s e
n e a r n e s s n u m b e r s o b t a i n e d f r o m t h a t t e s t s e r i e s w e r e o n a d i f f e r e n t s c a l e f r o m n e a r n e s s
v a l u e s o b t a i n e d f r o m o t h e r m a p s . A t l o w e r t i m e s t e p s , t h e n u m b e r o f c o n c e n t r a t i o n p e a k s
im p a c t n e a r n e s s m o r e t h a n m o v e m e n t o f t h e p e a k a n d t h e e f f e c t s a r e r e v e r s e d a t h i g h e r t i m e
s t e p s . A s e x p e c t e d , n e a r n e s s n u m b e r s a r e h i g h e r fo r b o t h th e s e s e t s o f im a g e s i n r e l a t i o n
t o t h e b a s e c a s e . I t i s a l s o i n t e r e s t i n g t o n o t e t h a t t h e s h ap e o f t h e c u r v e i s d i f f e r e n t f o r e a c h
s e t o f im a g e s . T h i s w o u l d l e a d u s t o b e l i e v e t h a t d if f e r e n t f e a t u r e s i n a c o n c e n t r a t i o n
p r o f i l e i m p a c t r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y i n a u n i q u e m a n n e r , u n d e r s c o r i n g t h e n e e d f o r s u c h
s im u l a t i o n s t u d i e s .
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F i gu r e 9 . V a r i a t i o n o f n e a r n e s s w i t h t im e s t e p f o r t h r e e d i f f e r e n t s e t s o f t e s t c o n c e n t r a t i o n
m a p s .
F i g u r e 10 s h o w s t h e v a r i a t i o n o f p e a k l o c a t i o n e r r o r w i t h t im e s t e p f o r f o u r s e t s o f
im a g e s . T he s l o p e s o f t h e c u r v e s f o r a s i n g l e p e a k a n d f o u r p e a k s i n c o m p a r i s o n t o t h o s e
f o r t h e m o v i n g p e a k o r r a p i d l y d e c r e a s i n g pe a k a s i n a g a s r e l e a s e s c e n a r i o l e a d u s t o
b e l i e v e t h a t v a r i a t i o n o f p e a k l o c a t i o n e r r o r w i t h t im e s t e p i s m o r e s e n s i t i v e t o
"
c h a n g e
"
t h a n t o n u m b e r o f p e a k s . A l t ho u g h l o c a t i o n e r r o r i s w o r s e fo r t h e m o v i n g p e a k t h a n f o r t h e
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r a p i d l y d e c r e a s i n g p e a k , a s w o u l d b e e x p e c t e d , t h e r e i s a v e r y s m a l l r e l a t i v e d i f f e r e n c e
b e t w e e n t h e t w o . T h e s m a l l r e l a t i v e d if f e r e n c e b e t w e e n p e a k l o c a t i o n e r r o r f o r t h e s e t w o
s e t s o f t e s t m a p s w a s c o u n t e r
- i n t u i t i v e .
1 6
o
1 4 -
1 2 -
w 1 0
0 3
O
o
8 -
6 -
4 -
2 -
0
0 8
—i — s i d e _ p e a k
- - I - - - f o u r p e a k s
m o v i n g _ p e a k
- I - ■ r e a l l i f e
1 0
t im e s t e p
F i g u r e 10 . V a r i a t i o n o f p e a k l o c a t i o n e r r o r w i t h t im e s t e p f o r f o u r d i f f e r e n t s e t s o f t e s t
c o n c e n t r a t i o n m a p s
F i g u r e 1 1 r e p r e s e n t s t h e v a r i a t i o n o f T WA e x p o s u r e e r r o r w i t h t im e s t e p f o r t h e
t h r e e s e t s o f im a g e s d i s c u s s e d a b o v e . E x p o s u r e e r r o r s f r o m r e c o n s t r u c t i o n o f t h e g a s
r e l e a s e s c e n a r i o c o u l d n o t be i n c l u d e d i n t h e f i g u r e s i n c e t h e n u m b e r s w e r e o u t o f s c a l e .
T h e g e n e r a l t r e n d o f p e a k e x p o s u r e t o b e u n de r e s t im a t e d a t h i g h e r t i m e s t e p s i s q u i t e
a p p a r e n t . I t i s i n t e r e s t i n g t o o b s e r v e t h a t p e a k e x p o s u r e i s a l w a y s u n d e r e s t im a t e d f o r t h e
s e r i e s o f t e s t m a p s w i t h f o u r p e a k s . A s im i l a r t r e n d w a s n o t o b s e r v e d w i t h s e r i e s o f t e s t
m a p s w i t h t w o o r t hr e e pe a k s , i n di c a t i n g t h a t t h e t r e n d i s n o t a f u n c t i o n o f m u l t i p l e p e a k s
b u t i s r e l a t e d t o s o m e o t h e r u n i q u e f e a t u r e o f t h e s e r i e s o f t e s t m a p s
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F i g u r e 1 1 . V a r i a t i o n o f T WA e x p o s u r e e r r o r w i t h t i m e s t e p fo r t h r e e d i f f e r e n t s e t s o f t e s t
c o n c e n t r a t i o n m a p s
R e c o n s t r u c t i o n s f r o m a r e a l w o r l d i n d o o r g a s r e l e a s e s c e n a r i o a s m o d e l e d b y a
r a p i d l y d e c r e a s i n g p e a k i s di s c u s s e d i n m o r e d e t a i l h e r e . F i g u r e 12 r e p r e s e n t s t h e r a t e o f
c h a n ge o f p e a k c o n c e n t r a t i o n o v e r t im e , w h i c h i s r e p r e s e n t e d b y m a p n u m b e r . A s c a n b e
o b s e r v e d , t h e r a t e o f c h a n g e a s s u m e s a l o g a r i t h m i c p r o f i l e , w i t h c o n c e n t r a t i o n s d r o p p i n g
b y t h e o r d e r o f a m a g n i t u de i n 3 5 m i n u t e s . Si n c e t h i s s i m u l a t i o n a s s u m e s t h a t t h e f a s t e s t
t i m e t o s c a n a r o o m i s t e n m i n u t e s , i t a pp e a r s t h a t t h i s m a y b e t o o s l o w t o t r a c k a p r o f i le
t h a t c h a n g e s t h i s q u i c k l y . F a s t e r s c a n n i n g w o u l d be n e c e s s a r y t o c o p e w i t h s u c h d e c a y
r a t e s . Su c h r a t e s o f d e c a y c a n b e c o m m o n [3 8 ] . F i g u r e s 13 a t h r o u g h c r e p r e s e n t im a g e s
r e c o n s t r u c t e d a t d i f f e r e n t p o i n t s i n t i m e f o r d i f f e r e n t t i m e s t e p s . D u e t o t h e f a s t r a t e o f
de c a y , r e c o n s t r u c t i o n s a t a l l t i m e s t e p s o v e r e s t im a t e t h e c o n c e n t r a t i o n o f t h e p e a k , w i t h t h e
h i g h e r t im e s t e p s o v e r e s t i m a t in g t o a g r e a t e r d e g r e e . T hu s , f o r a t i m e s t e p o f o n e , t h e p e a k
s h a p e a n d l o c a t i o n a r e s i m i l a r t o t h e o r i g i n a l w i t h a m o d e r a t e a m o u n t o f s t r e a k i n g . T h e
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n e a r n e s s s t a t i s t i c i s q u i t e h i g h b e c a u s e o f s i g n i f i c a n t o v e r e s t i m a t i o n o f c o n c e n t r a t i o n s a t a n d
a r o u n d t h e p e a k . T h e s a m e e f f e c t c a n b e s e e n w i t h e x p o s u r e e r r o r a n d p e a k l o c a t i o n e r r o r .
H o w e v e r
,
d a t a d i s t a n c e i s l e s s t h a n o n e w h i c h i n d i c a t e s t h a t t h e r e c o n s t r u c t i o n s a r e c l o s e t o
c o n v e r g e n c e . F o r h i g h e r t im e s t e p s , t h e a p p e a r a n c e o f s e v e r a l a r t i f a c t s a r o u n d t h e
c o n c e n t r a t i o n p e a k i s n o t e d . T h i s i s a p p a r e n t f r o m t h e r e c o n s t r u c t e d i m a g e s a t a t i m e s t e p
o f f o u r , w h e r e a n o b s e r v e r m a y b e m i s l e d t o b e l i e v e i n t h e e x i s t e n c e o f a s e c o n d p e a k a t t h e
b o t t o m r i g h t o f t he r o o m .
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F i g u r e 12 . R a t e o f d e c a y o f p e a k c o n c e n t r a t i o n f o r a n i n d o o r g a s r e l e a s e s c e n a r i o .
5 . 2 . 4 E f f e c t o f n o i s y m e a s u r e m e n t s
T o e v a lu a t e t h e e f fe c t o f n o i sy m e a s u r e m e n t d a t a , r a n d o m n o i s e f r o m a G a u s s i a n
d i s t r i b u t io n w i t h a m e a n o f 10 % w a s a d de d t o a l l i n p u t r a y s u m s . A s e x pe c t e d , t h e
r e c o n s t r u c t e d im a g e s a p p e a r e d
"
n o i s i e r " t h a n t h e im a ge s o b t a in e d f r o m i d e a l r a y s u m s . T h e
r e c o n s t r u c t e d im a ge s h a d a l o t o f
"
s a l t a n d p e p p e r
" d i s t r i b u t i o n s
,
w h e r e c o n t r a s t b e t w e e n
n e i g h b o r i n g p i x e l s w a s h i g h . So m e r e c o n s t r u c t i o n s a l s o r e s u l t e d i n t h e a d d i t i o n o f o t h e r
a r t i f a c t s t o t h e i m a g e s . F i gu r e s 1 4 a - c r e p r e s e n t s o m e r e c o n s t r u c t i o n s w h i c h
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g a s r e l e a s e s c e n a r i o a t s p e c i f i c p o i n t s o f t i m e
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F i g u r e 13 . R e c o n s t r u c t e d im a g e s a t t im e s t e p s o f 1 , 2 a n d 4 o f a s im u l a t e d
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F i gu r e 14 . A c o m p a r i s o n o f r e c o n s t r u c t e d i m a g e s f r o m s e l e c t e d t e s t m a p s f r o m a t im e s e r i e s o f m a p s w i t h f o u r p e a k s .
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c o m p a r e i m a g e s o b t a i n e d w i t h i d e a l r a y s u m s w i t h t h o s e f r o m n o i s y r a y s u m s . A l t h o u g h t h e
i m a ge s w i t h n o i s e a r e n o t a s s m o o t h a s t h o s e w i t h o u t n o i s e , i n f o r m a t i o n p e rt a i n i n g t o p e a k
l o c a t i o n a n d c o n c e n t r a t i o n i s n o t l o s t r e l a t i v e t o t he i d e a l c a s e . T h i s i s e n c o u r a g i n g ,
b e c a u s e i t i n d ic a t e s t h e a b i l i t y o f t o m o g r a p h y t o d e a l w i t h u n a v o i d a b l e r e a l - w o r l d
m e a s u r e m e n t n o i s e .
T h e r e i s a t r a d e o f f i n v o l v e d i n c o l l e c t i n g r a y s u m d a t a a t a s m a l l e r t i m e s t e p a n d
m i n im i z i n g t h e a m o u n t o f n o i s e i n t h e d a t a . T o e v a l u a t e t h i s , F i g u r e 15 c o m p a r e s n e a r n e s s
f r o m r e c o n s t r u c t i o n s f o r a s i n g l e pe a k a t t he s i de o f a r o o m a t a t im e s t e p o f o n e w i t h 10 %
n o i s e w i t h t h o s e a t a t i m e s t e p o f tw o . N e a rn e s s f r o m r e c o n s t r u c t i o n s w i t h 10 % n o i s e a t
a t im e s t e p o f o n e a r e w o r s e t h a n t h a t f o r r e c o n s t r u c t i o n s a t a t im e s t e p o f tw o . T h i s
e m p h a s i z e s t he im p o r t a n c e t o c o l l e c t d a t a t h a t i s l e s s n o i s y b y i n c r e a s i n g t h e n u m b e r o f
s c a n s p e r m e a s u r e m e n t r a t h e r t h a n u s i n g f e w e r s c a n s t o c o l l e c t d a t a a s f a s t a s p o s s i b l e .
T h e o t h e r p o i n t t o o b s e r v e i s t h a t n e a m e s s f r o m r e c o n s t r u c t i o n s w i t h n o i s y r a y s u m s d o n o t
f o l l o w t he c y c l i c a l p a t t e rn t h a t i s f o l l o w e d b y n e a m e s s f r o m i d e a l m e a s u r e m e n t s . T h i s i s
t r u e b e c a u s e o f t h e r a n d o m n a t u r e o f n o i s e a d de d t o t h e r a y s u m s .
5 . 2 . 5 E f f e c t o f c h a n g i n g t h e n u m b e r o f i t e r a t i o n s
A l l t h e r e s u l t s d i s c u s s e d a b o v e w e r e o b t a i n e d u s i n g M L E M w i t h 5 0 i t e r a t i o n s .
S i n c e M L EM i s a n i t e r a t i v e a l g o ri t h m , w h i c h c o r r e c t s t h e sp a t i a l c o n c e n t r a t i o n w i t h e a c h
i t e r a t i o n , i t i s a s s u m e d t h a t a l a r g e r n u m b e r o f i t e r a t i o n s w o u l d y i e l d a n im a g e o f b e t t e r
r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y u n l e s s t h e im a g e h a d a l r e a d y c o n v e r g e d . T h e e f f e c t o f i n c r e a s i n g t h e
n u m b e r o f i t e r a t i o n s t o 15 0 w a s o b s e r v e d a n d F i gu r e 16 i l l u s t r a t e s t h e im p r o v e m e n t o f d a t a
d i s t a n c e w i t h i n c r e a s e d i t e r a t i o n s . T he e f fe c t o f i n c r e a s e d i t e r a t i o n s s e e m s t o b e f a i r l y
c o n s t a n t o v e r a r a n g e o f t im e s t e p s f o r r e c o n s t r u c t i o n s f r o m i d e a l d a t a ; h o w e v e r , f o r n o i s y
m e a s u r e m e n t s
,
i n c r e a s e d i t e r a t i o n s h a s s m a l l e f f e c t f o r a t im e s t e p o f o n e , a n d t h e e f f e c t
in c r e a s e s w i t h t i m e s t e p . F o r s i m u l a t i o n s w i t h n o i s y d a t a , a l l s t a t i s t i c s w e r e a v e r a g e d o v e r
f i v e r u n s , w i t h r a n d o m a d d i t i o n o f n o i s e i n e a c h r u n . In c o n s i s t e n c y i n r a y s u m d a t a d u e t o
t e m p o r a l v a ri a t i o n s i s m o r e p r o n o u n c e d f o r h i gh e r t im e s t e p s a n d i s
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F i gu r e 15 . C o m p a r i s o n o f n e a r n e s s f r o m r e c o n s t r u c t i o n s o f a s i n g l e c o n c e n t r a t i o n p e a k a t
t he s i d e o f a r o o m a t a t im e s t e p o f o n e w i th n o i s y m e a s u r e m e n t s a n d a t im e s t e p o f t w o w i t h
i d e a l m e a s u r e m e n t s .
i n c r e a s e d b y n o i sy m e a s u r e m e n t s ; t h e r e f o r e , a l a r g e r n u m b e r o f i t e r a t i o n s a r e n e e d e d t o
a c h i e v e c o n v e r g e n c e . T h e r e f o r e , t h e s e s im u l a t i o n s s u g g e s t t h a t a gr e a t e r n u m b e r o f
i t e r a t i o n s m a y h e lp im p r o v e im a g e qu a l i t y w h e n r e c o n s t r u c t i n g f r o m n o i s y m e a s u r e m e n t s .
F i g u r e s 14 a
- c i l l u s t r a t e t h e e f f e c t o f in c r e a s e d i te r a t i o n s o n im a ge s o b t a i n e d f r o m
i d e a l a n d n o i s y r a y s u m d a t a f r o m a s e r i e s o f t e s t m a p s w i t h f o u r c o n c e n t r a t i o n p e a k s . T h e
r e c o n s t r u c t e d im a ge s r e p r e s e n t c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s a v e r a g e d o v e r f i v e r a n d o m a d d i t i o n s
o f n o i s e . T h e i m a g e s r e v e a l t h a t w hi l e 15 0 i t e r a t i o n s h e l p t o b e t t e r d e fi n e t h e s h a p e s o f
p e a k s o b t a i n e d f r o m 5 0 i t e r a t i o n s , t he b a s i c c h a r a c t e r i s t ic s o f t h e im a g e do n o t c h a n ge .
T h u s , i n F i g u r e 14 b , t h e p e a k i n t h e u p p e r r i g h t h an d c o m e r i s b e t t e r d e f i n e d a f t e r 150
i t e r a t i o n s ; h o w e v e r d u e t o t h e s t r e a k i n g , i t i s h a r d t o r e c o g n i z e i t a s a c o n c e n t r a t i o n p e a k
w i t h o u t p r i o r k n o w l e d g e o f t h e l o c a t i o n o f t h e p e ak f r o m t h e o r i g i n a l im a g e . T h e s e
c o m p a r i s o n s s u g g e s t t h a t 5 0 it e r a t i o n s a r e a d e q u a t e f o r r e c o n s tm c t i o n s f r o m i d e a l
m e a s u r e m e n t s
,
a n d f o r n o i s y m e a s u r e m e n t s m o r e i t e r a t i o n s m a y b e c o n s i d e r e d . H o w e v e r ,
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m o r e i t e r a t i o n s d o n o t g u a r a n t e e be t t e r r e p r e s e n t a t i o n o f t h e o ri g i n a l c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e .
T h e c o m p u t a t i o n t i m e f o r 150 it e r a t i o n s i s o n l y 1 70 % h i gh e r t h a n t h a t f o r 5 0 i t e r a t i o n s ( 16
m i n u t e s f o r 150 i t e r a t i o n s v e r s u s 6 m i n u t e s f o r 50 i t e r a t i o n s f o r r e c o n s t r u c t i n g 12 0 m a p s )
o n a M a c i n t o s h Qu a d r a 6 50 , w h i c h i s i n s i g n i fi c a n t i n c o m p a r i s o n t o t h e t im e r e q u i r e d fo r
d a t a c o l l e c t i o n .
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F i g u r e 16 . E f f e c t o f i n c r e a s i n g t h e n u m b e r o f i t e r a t i o n s o n r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y f o r
i m a g e s f r o m a t e s t m a p w i t h a p e a k a t th e s i d e o f a r o o m .
5 . 2 . 6 E f f e c t o f f a s t e r s a m p l i n g v e r s u s fi n e r s a m p l i n g
A n a l t e m a t i v e t o d e c r e a s i n g m e a s u r e m e n t t im e f o r e a c h r a y s u m m e a s u r e m e n t i s
t a k i n g f e w e r m e a s u r e m e n t s . F i gu r e 17 sh o w s th e v a r i a t i o n i n n e a r n e s s w i t h t im e s t e p f o r
s a m p l i n g u s i n g 3 0 r a y s p e r O P
- FT I R t o s c a n a r o o m v e r s u s u s i n g 4 0 o r 8 0 r a y s t o s c a n t h e
r o o m . S im u l a t i o n s w i t h 2 0 r a y s p e r O P- F T I R s c a n n i n g th e r o o m y i e l d e d
" N A N " w h i c h
i n d i c a t e s t h a t 2 0 r a y s p e r O P
- FT I R a r e t o o s p a r s e f o r M L EM t o r e c o n s t r u c t a n im a g e . A s
s h o w n i n F i g u r e 1 7 , 3 0 r a y s p e r O P
- F T I R y i e l d s b e t t e r r e s u l t s , e s p e c i a l l y a t h i g h e r t i m e
St e p s . T h u s , t h e s e s i m u l a t i o n s i n d i c a t e t h a t 8 0 r a y s a n d 4 0 r a y s p e r O P
- F T I R a r e t o o f i n e
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f o r m e a s u r e m e n t s w h e n t h e c o n c e n t r a t i o n p r o fi l e c h a n g e s w i t h t i m e a n d c o a r s e r s a m p l i n g i s
n e e d e d t o b e t t e r t r a c k t h e p r o f i l e . T h i s c o n c l u s i o n w a s t r u e f o r a l l t h e s i t u a t i o n s t e s t e d .
H o w e v e r
,
a n i m p o r t a n t f a c t o r c o n t r i b u t i n g t o t h e s e r e s u l t s a r e t h e s i z e o f t h e p e a k s t o b e
r e c o n s t r u c t e d . B e c a u s e a l l t h e p e a k s i n t h i s s e t o f s i m u l a t i o n s c o v e r e d a n a r e a o f a t l e a s t 10
p i x e l s s q u a r e , s p a r s e r s a m p l i n g d i d n o t im p a c t q u a l i t y a s g r e a t l y a s i t w o u l d h a v e i f t he
p e a k s w e r e sm a l l e r T h e r e f o r e , a n e s t i m a t e o f t h e c o n c e n t r a t i o n p e a k s i z e r e l a t i v e t o t h e
r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n n e e d s t o b e m a d e b e f o r e d e t e r m i n i n g s a m p l i n g d e n s i t y .
0 . 5 0 0
0 . 3 7 5 -
(/ I
e 0 . 2 5 0
c
0 . 1 2 5
0 . 0 0 0
—i — 3 0 r a y s
- - - I - - - 4 0 r a y s
8 0 r a y s
0
"
1 ' r
2 3
t im e s t e p
F i g u r e 17 . V a r i a t i o n i n n e a r n e s s w i t h t im e s t e p d u e t o a c h a n g e i n t h e n u m b e r d e n s i t y o f
r a y s w h i l e s a m p l i n g . T h e s e r i e s o f t e s t m a p s u s e d f o r t h e s im u l a t i o n w a s a s i n g l e p e a k a t
t h e s i d e o f t h e r o o m
5 . 3 R e c o n s t r u c t i o n R e s o l u t i o n S i m u l a t i o n s
5 . 3 . 1 E f f e c t o f c h a n g i n g s a m p l i n g d e n s i t y o n a g i v e n r e s o l u t i o n
T o e l im i n a t e t he e f f e c t o f c h a n g i n g c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s o n s a m p l i n g d e n s i t y ,
w h i c h c a l l f o r f a s t e r , a n d h e n c e , c o a r s e r s a m p l i n g , s im u l a t i o n s w e r e p e r f o r m e d w i t h 12 0
t im e i n v a ri a n t t e s t m a p s w i t h o n e t o s i x c o n c e n t r a t i o n p e a k s . T he im p a c t o f c h a n g i n g t h e
n u m b e r o f r a y s p e r O P
- FT I R t o s c a n a r o o m o n im a ge q u a l it y w h i l e k e e p i n g t h e
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r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n c o n s t a n t i s d e m o n s t r a t e d i n F i g u r e s 1 8 a a n d b a n d 1 9 a - c f o r a
r e s o lu t i o n o f 4 0 b y 4 0 . T h e r e s u l t s f o r t h e s e s im u l a t i o n s w e r e o b t a i n e d w i t h A R T a s t h e
a l g o r i t h m u s i n g t e n i t e r a t i o n s . F o r a l l o t h e r s im u l a t i o n s , M L E M w a s u s e d a s t h e a l g o r i t hm
w i t h f i f t y i t e r a t i o n s a s t h e b a s e c a s e . A R T h a d t o b e u s e d f o r c o m p a r i s o n s o f im a g e qu a l i t y
o v e r a l a r g e r a n g e o f s a m p l i n g de n s i t y f o r r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n s g r e a t e r t h a n 2 0 b y 2 0 ,
b e c a u s e M L EM c o u l d n o t c o p e w i t h l o w e r s a m p l i n g d e n s i t i e s . F r o m F i g u r e 1 8 a a n d b , i t
i s o b s e r v e d t h a t t h e r e i s a m a r k e d i m p r o v e m e n t i n i m a g e q u a l i t y , r e p r e s e n t e d b y n e a r n e s s
a n d e x p o s u r e e r r o r , w i t h i n c r e a s e d n u m b e r o f r a y s p e r O P
- FT I R . I t i s i n t e r e s t i n g t o n o t e
t h a t f o r f e w e r r a y s , n e a r n e s s i s f a i r l y i n s e n s i t i v e t o n u m b e r o f c o n c e n t r a t i o n p e a k s , a n d
s e n s i t i v i t y d e c r e a s e s w i t h d e c r e a s i n g n u m b e r o f r a y s p e r O P - F T I R . T h e r e i s a c h a n g e i n
t h e s h a p e o f t h e c u r v e r e p r e s e n t i n g e x p o s u r e e r r o r v e r s u s n u m b e r o f p e a k s f o r f i v e a n d t e n
r a y s p e r O P
- F T I R .
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F i g u r e 18 a . V a r i a t i o n o f n e a r n e s s w i t h n u m b e r o f p e a k s fo r v a r y i n g s a m p l i n g d e n s i t y a t a
r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 4 0 b y 4 0 u s i n g A R T a s t h e r e c o n s t r u c t i o n a l go r i t h m .
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F i gu r e 18 b . V a r i a t i o n o f n e a r n e s s w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r v a r y i n g s a m p l i n g d e n s i t y a t a
r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 4 0 b y 4 0 u s i n g A R T a s t h e r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m .
T o r e l a t e n e a r n e s s a n d e x p o s u r e e r r o r t o im a g e q u a l i t y a s s e e n b y a n o b s e r v e r .
F i gu r e s 19 a - c r e p r e s e n t im a g e s f r o m r e c o n s t r u c t i o n s o f s i n g l e a n d m u l t i p l e c o n c e n t r a t i o n
p e a k s f o r d i f f e r e n t n u m b e r o f r a y s p e r F T I R . T h e s t r e a k i n g e f f e c t e v i d e n t i n a l l t h e im a g e s
a r e a r e s u l t o f t h e c o n f i gu r a t io n o f O P - FT I R s pe c t r o m e t e r s u s e d a n d c a n b e r e du c e d b y
m o r e i t e r a t i o n s . F o r f e w e r r a y s , t he s t r e a k i n g i s m o r e p r o n o u n c e d , s o m u c h so , t h a t t h e
c o n c e n t r a t i o n i n t h e s t r e a k s a r e a lm o s t t h e s a m e a s c o n c e n t r a t i o n i n t h e p e a k l o c a t i o n ,
m a k i n g i t h a r d e r t o l o c a t e t he c o n c e n t r a t i o n p e a k a n d de t e r m i n e e x p o s u r e e r r o r . I n
a d d i t i o n
,
s i n c e t h e s t r e a k s f o l l o w t h e s a m e p a t h w h e r e a n I R b e a m w a s s h o t , t h i s i s
e v i de n c e t h a t t h e r e i s n o t e n o u g h i n t e r s e c t i o n o f b e a m s f o r t o m o g r a p h y t o r e c o n s t r u c t a n
im a g e a t t h e g i v e n r e s o l u t i o n a n d a l o w e r r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n w o u l d y i e l d b e t t e r
r e s u l t s . T h e s m e a r i n g o f c o n c e n t r a t i o n i n c r e a s e s w i t h a n i n c r e a s e o f t h e n u m b e r o f p e a k s
f o r a l l t h e c a s e s . T h e t e n d e n c y o f c r e a t i n g a n a r t i f a c t l a r g e e n o u g h t o b e c o n s i d e r e d a n
a d d i t i o n a l c o n c e n t r a t i o n p e a k a t t h e c e n te r o f t h e r o o m sh o u l d b e n o t e d . T h i s i s d u e t o
O r i g i n a l 4 0 r a y s p e r FT I R SO r a y s p e r FT I R
20 r a y s p e r F T IR 5 r a y s p e r F T IRr a y s p e r F T I R
p m
F i g u r e 19 a : C o m p a r i s o n o f r e c o n s t r u c t i o n o f s i n g l e p e a k f o r di f f e r e n t s a m p l i n g de n s i t i e s
O r i g i n a J 4 0 r a y s p e r FT I R 3 0 r a y s p e r FT I R
2 0 r a y s p e r F T I R 10 r a y s p e r F T I R
5 r a y s p e r F T I R
F i g u r e 19 b : C o m p a r i s o n o f r e c o n s t r u c t i o n o f t w o p e a k s f o r d i f f e r e n t s a m p l i n g d e n s i t i e s
O
4 0 r a y s p e r F T I RO r i g i n a l 3 0 r a y s p e r F T I R
"^ ^ S
5 r a y s p e r F T I R20 r a y s p e r F T JR , ;^ - > 10 r a y s p e r F T I R
F i g u r e 19 c : C o m p a r i s o n o f r e c o n s t r u c t i o n o f tw o p e a k s f o r d i f f e r e n t s a m p l i n g d e n s i t i e s
O N
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t h e c o n f i g u r a t i o n o f O P - F T IR s p e c t r o m e t e r s u s e d , a n d t h i s t e n d e n c y n e e d s t o b e k e p t i n
m i n d w h e n e v a l u a t i n g a c o n c e n t r a t i o n p r o f il e c r e a t e d u s i n g t h e c o n f i g u r a t i o n .
T h e im p a c t o f c h a n g i n g n u m b e r de n s i t y o f r a y s c a n be s l i g h t l y d i f f e r e n t f o r l o w e r
r e s o l u t i o n s . F i g u r e s 2 0 a a n d b r e p r e s e n t t h e im p a c t o f n u m b e r d e n s i t y o f r a y s o n e x p o s u r e
e r r o r a n d d a t a d i s t a n c e , r e s p e c t i v e l y , f o r a v a r y i n g n u m b e r o f c o n c e n t r a t i o n p e a k s a t a
r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 1 0 b y 10 I n F i g u r e 2 0 a i t i s o b s e r v e d t h a t r e d u c i n g t h e
n u m b e r d e n s i t y o f r a y s f r o m 4 0 t o 2 0 p e r O P - F T IR h a s n o e f f e c t o n e x p o s u r e e r r o r . T h e
s a m e e f f e c t i s s e e n w i t h n e a r n e s s f o r t h e s e s i m u l a t i o n s . I n c r e a s e d e x p o s u r e e r r o r f o r 8 0
r a y s p e r O P - FT I R i s c o u n t e r i n t u i t i v e s i n c e t h i s t r e n d i s n o t o b s e r v e d a t a r e s o l u t i o n o f 4 0
b y 4 0 . N e a r n e s s v a l u e s fo r 80 r a y s a r e s im i l a r t o t h a t f o r 4 0 r a y s p e r F T I R , a n d v i s u a l
i n s p e c t i o n y i e l d s n o s i g n i f i c a n t d i f f e r e n c e . U s i n g a g r e a t e r n u m b e r o f i t e r a t i o n s a l s o h a s
l i t t l e e f f e c t o n r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y w h e n u s i n g 80 r a y s p e r O P - F T IR f o r a r e c o n s t r u c t i o n
r e s o l u t i o n o f 10 b y 10 . T h e s e r e s u l t s i n d i c a t e t h a t t w e n t y r a y s p e r O P - FT I R a r e a d e q u a t e
f o r a r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 10 b y 10 f o r t h e g i v e n c o n f i gu r a t i o n , a n d a d d i n g
a d d i t i o n a l r a y s h a v e n o b e n e f i c i a l e f f e c t , a n d m a y e v e n b e d e t r im e n t a l r e l a t i v e t o e x p o s u r e
m e a s u r e m e n t .
F i g u r e 2 0 b d e m o n s t r a t e s h o w f a r t h e r e c o n s t r u c t i o n s w i t h a 10 b y 10 r e s o l u t i o n
c o n v e r g e t o a s o l u t i o n b y c o m p a r i n g d a t a d i s t a n c e f o r c h a n g i n g n u m b e r d e n s i t i e s o f r a y s .
T h e f i g u r e i n d i c a t e s t h a t im a g e s g e n e r a t e d f r o m d a t a c o l l e c t e d u s i n g 5 r a y s p e r O P - F T IR
c o n v e r g e m o r e t h a n t h a t f r o m d a t a c o l l e c t e d u s i n g 4 0 r a y s pe r O P - FT IR , w i t h l e a s t
c o n v e r g e n c e f o r im a g e s ge n e r a t e d f r o m d a t a c o l l e c t e d u s i n g 10 r a y s p e r O P - FT I R . T h u s ,
t h e r e i s n o o b v i o u s p a t t e r n b e t w e e n n u m b e r d e n s it y o f r a y s a n d d a t a d i s t a n c e .
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F i g u r e 20 a . V a r i a t i o n o f e x p o s u r e e r r o r w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r v a r y i n g s a m p l i n g d e n s i t y
a t a r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 10 b y 10 u s i n g M L E M a s th e r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m .
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n u m b e r o f p e a k s
F i g u r e 20 b . V a r i a t i o n o f d a t a d i s t a n c e w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r v a r y i n g s a m p l i n g d e n s i t y
a t a r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 10 b y 10 u s i n g M L E M a s t h e r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m .
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5 . 3
.
2 E f f e c t o f c h a n g i n g r e s o l u t i o n o n a g i v e n s a m p l i n g d e n s i t y
T h e im p a c t o f c h a n g i n g r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o n im a g e q u a h t y i s d e m o n s t r a t e d
u s i n g 3 0 r a y s p e r O P - F T I R . T h i r t y r a y s p e r O P
- F T IR w e r e c h o s e n b e c a u s e , f r o m t h e
s im u l a t i o n s , i t w a s o b s e r v e d t h a t 3 0 r a y s p e r O P - FT IR y i e ld e d l o w e s t n e a r n e s s v a l u e s f o r
a l l r e s o l u t i o n s l e s s t h a n 4 0 b y 4 0 , a n d f o r a 4 0 b y 4 0 r e s o l u t i o n , n e a r n e s s r e s u l t s w e r e 2 %
h i g h e r t h a n t h e l o w e s t v a l u e s . F e w e r t h a n 3 0 r a y s p e r O P - FT I R y i e l d e d s i g n i f i c a n t l y
h i g h e r n e ar n e s s v a l u e s f o r r e c o n s t r u c t i o n s a t a r e s o l u t i o n o f 4 0 b y 4 0 , w i t h M L E M u n a b l e
t o r e c o n s t r u c t f o r f e w e r t h a n 10 (i n c l u s i v e ) r a y s p e r O P - FT I R . T a b l e I V i s a s u m m a r y o f
w h i c h s im u l a t i o n s y i e l d e d
"
N A N
"
,
i . e . t he d a t a w a s i n s u f f i c i e n t f o r M L E M t o r e c o n s t r u c t
a n im a ge . T h i s i s b e c a u s e t h e n u m b e r o f u n k n o w n s , 16 0 0 , f o r a 4 0 b y 4 0 r e c o n s t r u c t i o n
a n d 2 5 , f o r a 5 b y 5 r e c o n s t r u c t i o n , a r e t o o m a n y i n c o m p a r i s o n t o t h e a m o u n t o f i n p u t
r a y s u m d a t a .
F i g u r e s 2 1a , b a n d c c h a r a c t e r i z e t h e v a r i a t i o n o f h i g h r e s o l u t i o n n e a r n e s s , a v e r a g e
n e a r n e s s a n d e x p o s u r e e r r o r w i t h n u m b e r o f c o n c e n t r a t i o n p e a k s f o r d i f f e r e n t r e s o l u t i o n s .
F i g u r e 2 1a s u g g e s t s t h a t a r e s o l u t i o n o f 2 0 b y 2 0 f u r n i s he s b e t t e r i m a g e q u a l i t y t h a n 4 0 b y
4 0 w h i c h i n t u r n i s b e t t e r t h a n 10 b y 10 . F o r a s i n g l e c o n c e n t r a t i o n p e a k , n e a r n e s s e s f r o m
a 2 0 b y 2 0 r e s o l u t i o n a r e v e r y c l o s e t o t h a t f o r a 4 0 b y 4 0 r e s o l u t i o n , w i t h th e n e a r n e s s
v a l u e s d i v e r g i n g f o r m o r e t h a n o n e p e a k . N e a r n e s s e s f o r r e c o n s t r u c t i o n s w i t h a 10 b y 10
r e s o lu t i o n c o n v e r g e t o t h o s e f r o m r e c o n s t r u c t i o n s w i t h a 4 0 b y 4 0 r e s o l u t i o n f o r m o r e t h a n
t h r e e p e a k s . A s r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n g e t s c o a r s e r , t h e r e l a t i v e s e n s i t i v i t y o f n e a rn e s s
t o n u m b e r o f c o n c e n t r a t i o n p e a k s t e n d s t o d e c r e a s e .
A p l o t o f a v e r a g e n e a r n e s s v e r s u s n u m b e r o f c o n c e n t r a t i o n p e a k s f o r d i f f e r e n t
r e s o l u t i o n s , a s s h o w n i n F i g u r e 2 1b , s u gg e s t s t h a t im a g e q u a l i t y u s i n g a 10 b y 10
r e s o l u t i o n i s b e t t e r t h a n t h a t f o r a 4 0 b y 4 0 r e s o lu t i o n f o r t hr e e o r m o r e p e a k s . Si n c e
a v e r a g e n e a r n e s s c o m p a r e s a r t im a ge w i t h th e b e s t t h a t c a n b e o b t a i n e d a t t he g i v e n
r e s o l u t i o n , c o n c l u s i o n s o v e r a r a n g e o f d i f f e r e n t r e s o l u t i o n s s h o u l d b e v i e w e d w i t h
c a u t i o n . A l l o t h e r o b s e r v a t i o n s a r e t h e s a m e a s t ho s e f r o m F i g u r e 2 1 a . I n p a r t i c u l a r , t h e
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F i g u r e 2 1 a . V a r i a t i o n o f h i g h r e s o l u t i o n n e a r n e s s w i t h n u m be r o f p e a k s f o r v a r y i n g
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r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m .
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n u m b e r o f p e a k s
F i gu r e 2 1b . V a r i a t i o n o f a v e r a g e n e a r n e s s w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r v a r y i n g r e c o n s t r u c t i o n
r e s o l u t i o n a t a s a m p l i n g d e n s i t y o f 3 0 r a y s p e r FT I R u s i n g M L E M a s t h e r e c o n s t r u c t i o n
a l g o r i t h m .
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F i g u r e 2 1 c . V a r i a t i o n o f e x p o s u r e e r r o r w i t h n u m be r o f p e a k s fo r v a r y i n g r e c o n s t r u c t i o n
r e s o l u t i o n a t a s a m p l i n g de n s it y o f 3 0 r a y s p e r F T IR u s i n g M L EM a s t h e r e c o n s t r u c t i o n
a l g o r i t h m .
s h a p e o f t h e c u r v e s f o r b o t h p a r am e t e r s ar e e x a c t l y s im i l a r , w i th h i g h r e s o l u t i o n n e a rn e s s
y i e l d i n g h i g h e r v a l u e s be c a u s e i t i n c o r p o r a t e s t h e s t an d ar d de v i a t i o n o f p i x e l b y p i x e l
c o n c e n t r a t i o n , a s w e l l a s t he d if f e r e n c e i n t h e r e c o n s t r u c t i o n f r o m t h e o r i g i n a l im a g e .
E x p o s u r e e r r o r s f r o m r e c o n s t r u c t i o n s a t t h e s e d i f f e r e n t r e s o l u t i o n s , a s d e m o n s t r a t e d
i n F i g u r e 2 1c , s u g g e s t t h a t f o r t h i r t y r a y s p e r O P - F T I R , a r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 10
b y 10 i s b e t t e r t h a n a r e s o l u t i o n o f 20 b y 2 0 , f o l l o w e d b y a r e s o l u t i o n o f 4 0 b y 4 0 t o
p r e d i c t e x p o s u r e . T h i s r e i t e r a t e s t he im p o r t a n c e o f d e t e r m i n i n g t h e e x a c t t a s k t o b e
p e r f o r m e d f r o m a n O P - FT I R / C T s y s t e m be f o r e d e c i d i n g o n p a r a m e t e r s t o b e u s e d f o r
r e c o n s t r u c t i o n .
5 . 3 . 3 I m p a c t o f i n t e r p o l a t i o n s
I n t e r p o l at i n g b e t w e e n r a y s i s a p r o c e s s o f ge n e r a t i n g m o r e d a t a t h a n w a s r e a l l y
m e a s u r e d a n d t h e n r e c o n s t r u c t i n g u s i n g t h e a d d i t i o n a l d a t a . T o d e t e rm i n e w h e th e r t h i s
s e r v e s a n y u s e f u l p u r p o s e , a s e r i e s o f s im u l a t i o n s w e r e d o n e u s i n g 12 0 t i m e i n v a r i a n t t e s t
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m a p s w i t h i n t e r p o l a t i o n s . F i g u r e 2 2 a , b a n d c i l l u s t r a t e t h e v a r i a t i o n o f h i g h r e s o l u t i o n
n e a r n e s s , a v e r a g e n e a r n e s s a n d e x p o s u r e e r r o r w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r a d i v e r s e s e t o f
r a y d e n s i t i e s a t a r e c o n s t r u c t i o n r e s o lu t i o n o f 2 0 b y 2 0 . N e a r n e s s v a l u e s u s i n g
i n t e r p o l a t i o n s b e t w e e n 10 r a y s a r e l o w e r t h a n t h a t u s i n g 10 r a y s a l o n e , i n t e r p o l a t i o n s
b e t w e e n 2 0 r a y s y i e l d b e t t e r n e a r n e s s v a l u e s t h a n 2 0 r a y s a l o n e , b u t , n e a r n e s s f o r
i n t e r p o l a t i o n s b e t w e e n 4 0 r a y s g i v e w o r s e r e s u l t s t h a n t h o s e w i t h o u t i n t e r p o l a t i o n . A
l a r g e r n u m b e r o f i t e r a t i o n s c o u l d p r o b a b l y im p r o v e n e a r n e s s v a l u e s f o r r e c o n s t r u c t i o n s
u s i n g i n t e r p o l a t e d r a y s b e t w e e n 4 0 m e a s u r e d r a y s , h o w e v e r , n o s t u d i e s w e r e d o n e t o
a s c e r t a i n t h i s . A n o t h e r p o s s i b l e c a u s e f o r t h e d i s c r e p a n c y c o u l d b e t h a t r e s u l t s a r e b e i n g
c o m p a r e d a t a r e s o l u t i o n o f 2 0 b y 2 0 , s i n c e r e s u lt s a t a r e s o lu t i o n o f 4 0 b y 4 0 s u g g e s t t h a t
i n t e r p o l a t i n g b e t w e e n 4 0 m e a s u r e d r a y s y i e l d e d l o w e r n e a rn e s s v a l u e s .
I n ge n e r a l , i n t e rp o l a t i o n s a r e u s e f u l i f t h e r a y s be i n g i n t e r p o l a t e d a r e n o t t o o f a r
a p a r t , s o t h a t t h e i n t e r p o l a t e d r a y r e p r e s e n t s t r u t h . I n a d d i t i o n , v i s u a l i n s p e c t i o n s u g g e s t s
t h a t im a g e s g e n e r a t e d f r o m i n t e r p o l a t e d r a y s a p p e a r t o h a v e l o w e r p e a k h e i g h t s t h a n t h o s e
g e n e r a t e d f r o m r a y s w i t h o u t i n t e r p o l a t i o n s . T h i s i s b e c a u s e o f t h e t e n d e n c y o f a n
i n t e r p o l a t i n g a l g o r i t h m t o s m o o th a n im a g e . T h e d i f f e r e n c e i n e x p o s u r e e r r o r b e t w e e n
r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g d a t a f r o m 2 0 r a y s a l o n e a n d i n t e r p o l a t i n g b e t w e e n 2 0 r a y s
s t r e n g t h e n s t h e o b s e r v a t i o n , a s s h o w n i n F i g u r e 2 2 c . T h e r e a s o n f o r r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g
i n t e r p o l a t i o n s b e t w e e n 4 0 r a y s n o t f o l l o w i n g t h e s a m e t r e n d a s i n t e r p o l a t i o n s b e t w e e n 2 0 o r
10 r a y s i s n o t c l e a r . A p pe n d i x B c o n t a i n s s o m e r e p r e s e n t a t i v e im a g e s r e c o n s t r u c t e d w i t h
a n d w i t h o u t i n t e r p o l a t e d r a y s .
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n u m b e r o f p e a k s
1 . 0
0 . 8
js 0 . 6 -
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0 . 4
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-
0 . 0
80 r a y s
4 0 r a y s , i n t e r p o l a t e d
- 4 0 r a y s
2 0 r a y s , i n t e r p o l a t e d
2 0 r a y s
10 r a y s , i n t e r p o l a t e d
10 r a y s
' ' 5 r a y s . i n t e r p o l a t e d
n u m b e r o f p e a k s
F i gu r e 2 2b . V a r i a t i o n o f a v e r a ge n e a r n e s s w i t h n u m be r o f p e a k s f o r v a r y i n g s a m p l i n g
de n s it y w i t h a n d w i t h o u t i n t e r p o l a t i o n s a t a r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 2 0 b y 2 0 u s i n g
M L EM a s th e r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t hm
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W 15
8 0 r a y s
4 0 r a y s , i n t e r p o l a t e d
4 0 r a y s
2 0 r a y s , i n t e r p o l a t e d
o n r c i x , o2 0 r a y s
n u m b e r o f pe a k s
F i g u r e 2 2 c . V a ri a t i o n o f e x p o s u r e e r r o r w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r v a r y i n g s a m p l i n g d e n s i t y
w i t h a n d w i t h o u t i n t e r p o l a t i o n s a t a r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 20 b y 2 0 u s i n g M L EM a s
t h e r e c o n s t r u c t i o n a l g o r i t h m
5 . 3 . 4 D e t e c t a b i l i t y o f p e a k a t a g i v e n R e s o l u t i o n
Wh e n c h a n g i n g r e c o n s t r u c t i o n r e s o lu t i o n , t h e l e v e l o f de t a i l v i s i b l e a t e a c h
r e s o l u t i o n n e e d s t o b e c o n s i d e r e d . A t l o w r e s o l u t i o n s , t h e r e i s l i t t l e c h a n c e o f d e t e c t i n g
sm a l l p e a k s . F i g u r e s 2 3 a n d 24 i l l u s t r a t e t h i s w i t h the h e l p o f im a g e s o b t a i n e d a t d i f f e r e n t
r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n s f r o m t e s t m a p s w i t h s m a l l a n d l a r g e pe a k s . T h e p r e s e n c e o f a
p e a k c a n b e de t e c t e d e a s i l y a t r e s o l u t i o n s a s l o w a s 5 b y 5 f o r a l a r g e p e a k
(F i g u r e 2 4 ) w h e r e a s t h e p r e s e n c e o f a pe a k i s n o t a s c l e a r f o r r e s o l u t i o n s s m a l l e r t h a n 2 0 by
2 0 f o r t he s m a l l e r p e a k (F i g u r e 2 3) . F i g u r e 2 5 r e p r e s e n t s t h e v a r i a t i o n o f h i g h r e s o l u t i o n
n e a r n e s s w i t h p e a k s i z e f o r d i f f e r e n t r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n s . T h e l a r g e d i f f e r e n c e i n
n e a rn e s s b e t w e e n r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n s o f 4 0 b y 4 0 a n d 2 0 b y 2 0 r e l a t i v e t o t h e
sm a l l e r d i f f e r e n c e b e t w e e n 2 0 b y 20 a n d 10 b y 10 i s b e c a u s e t h e n u m b e r o f p i x e l s d e c r e a s e
a s t h e s q u a r e o f t h e r e s o l u t i o n . H ig h r e s o l u t i o n n e a r n e s s f o r r e c o n s t r u c t i o n s a t a l l
r e s o l u t i o n s w e r e f a i r l y i n s e n s i t i v e t o p e a k s i z e , h o w e v e r , f o r
O r i g i n a l 4 0 b y 4 0 2 0 b y 2 0
10 b y 10 5 b y 5
F i g u r e 2 3 . A c o m p a r i s o n o f im a ge s r e c o n s t r u c t e d a t d i f f e r e n t r e s o u l t i o n s w i t h t h e o r i g in a l w h e n t h e c o n c e n t r a t i o n p e a k t o b e
r e c o n s t r u c t e d i s o n e p i x e l w i d e .
o
O r i g i n a l
,
- » * s4 -
10 b y 10
4 0 b y 4 0
5 b y 5
2 0 b y 2 0
F i g u r e 2 4 . A c o m p a r i s o n o f im a g e s r e c o n s t r u c t e d a t d i f f e r e n t r e s o u l t i o n s w it h t h e o r i g i n a l w h e n t h e c o n c e n t r a t i o n p e a k t o b e
r e c o n s t r u c t e d i s n i n e p i x e l s w i d e .
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F i g u r e 2 5 . V a ri a t i o n o f li i g h r e s o l u t i o n n e a r n e s s w i t h pe a k s i z e f o r r e c o n s t r u c t i o n s a t
d i f f e r e n t r e s o l u t i o n s u s i n g M L E M
r e so l u t i o n s s m a l l e r t h a n 4 0 b y 4 0 , h i g h r e s o l u t i o n n e a r n e s s d e c r e a s e d a s p e a k s i z e
i n c r e a s e d . T h e t r e n d w a s r e v e r s e d f o r r e c o n s t r u c t i o n s a t a 4 0 b y 4 0 r e s o l u t i o n . Q u a l i t a t i v e
e v a l u a t i o n b y v i s u a l i n s p e c t i o n o f t he im a g e s s u p p o r t s t h e t r e n d t h a t im a g e q u a l it y im p r o v e s
w i t h i n c r e a s e i n p e a k s i z e s f o r r e s o lu t i o n s l e s s t h a n 4 0 by 4 0 a n d i s f a i r l y i n s e n s i t i v e t o
p e a k s i z e a t a r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 4 0 b y 4 0 . H o w e v e r , i t m u s t b e n o t e d t h a t t h e
p e a k p o s i t i o n w a s p r e d i c t e d c o r r e c t l y a t a ll t h e r e s o l u t i o n s .
T h e p r a c t i c a l im p l i c a t i o n s o f t h e s e r e s u l t s a r e e n o r m o u s . T h e r e s u l t s s u g g e s t t h a t
r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n i s d e p e n d e n t n o t o n l y o n t h e n u m be r d e n s i t y o f r a y s u m s
c o l l e c t e d
,
b u t o n w h a t s i z e o f c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e i s t o b e r e c o n s t r u c t e d . T h u s , i f a s m a l l
p o i n t l e a k i s t o b e f o u n d i n a l a r ge o i l fi e l d o n a r e l a t i v e l y s t i l l d a y s o t h a t t he r e i s n o
d i s p e r s i o n , a v e r y f i n e s a m p l i n g d e n s i t y s h o u l d b e c h o s e n a n d r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n
s h o u l d b e a s fi n e a s p o s s i b l e . O n th e o t he r h a n d , i f a n a r e a s o u r c e i s t o b e de t e c t e d , c o a r s e r
s a m p l i n g a n d a c o a r s e r e c o n s tm c t i o n g ri d m a y b e a d e q u a t e t o l o c a t e i t .
7 3
5 . 3 . 5 T e s t P a t t e r n s t o e v a l u a t e a b i l i t y o f a c o n f i g u r a t i o n t o m a p m u l t i p l e
p e a k s a t a g i v e n r e s o l u t i o n
T h e im p a c t o f m u lt i p l e p e a k s w e r e e x p l o r e d b y r a n d o m l y lo c a t i n g p e a k s o f d i f f e r e n t
s i z e s i n a r o o m . A s e t o f p a t t e rn s (s e e F i g u r e 3 ) w e r e m a d e f o r a m o r e s y s t e m a t i c
e v a l u a t i o n , w h e r e t h e e f f e c t o f c h a n g i n g p e a k s i z e f o r e a c h p a t t e r n w a s i n v e s t i g a t e d .
R e c o n s t r u c t i o n s w e r e pe r f o r m e d u s i n g M L E M w i t h f i f t y i t e r a t i o n s u s i n g a s a m p l i n g
d e n s i t y o f 80 r a y s a n d 4 0 r a y s p e r O P - F T I R s c a n n e r f o r r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n s o f 4 0
b y 4 0 a n d 2 0 b y 2 0 , r e s p e c t i v e l y , w i t h o n e s c a n n e r i n e a c h c o m e r o f t h e e x p e r im e n t a l
s p a c e . F i g u r e 2 6 a n d 27 c o m p a r e s im a g e s o bt a i n e d f r o m t w o t e s t p a t t e r n s w i t h p e a k
w i d t h s o f o n e a n d t w e l v e p i x e l s r e sp e c t i v e l y a t t w o r e s o l u t i o n s . R e c o n s t r u c t i o n s f o r
s m a l l e r p e a k s i z e s h a v e d i s t i n c t p e a k l o c a t i o n s w h i le t h o s e f o r l a r g e r p e a k s a r e sm e a r e d s o
t h a t t h e c o n c e n t r a t i o n p e a k s a r e i n d i s t i n g u i s h a b l e . T h i s i s e s p e c i a l l y t r u e f o r p a t t e r n 1
w h e r e o n l y 5 o f t h e 13 p e a k s a r e v i s i b l e f o r t h e l a r g e r p e a k w i d t h . P e a k s a r e b e t t e r
r e s o lv e d f o r im a ge s w i t h a 2 0 b y 20 r e s o lu t i o n r a t h e r t h a n t h o s e w i t h a 4 0 b y 4 0 r e s o l u t i o n
f o r a l l p a t t e r n s w h e n p e a k w i d t h s a r e g r e a t e r t h a n t w o p i x e l s .
Se v e r a l f a c t o r s c o n t r i b u t e t o t h e s e r e s u l t s . F ir s t , w h e n t h e r e a r e s o m a n y l a r g e
p e a k s i n a s i n g l e m a p , v e r y f e w z e r o r a y s u m m e a s u r e m e n t s a r e m a d e . T h e l a c k o f z e r o
r a y s u m m e a s u r e m e n t s c o n t r ib u t e t o s m e a r i n g o f t h e c o n c e n t r a t i o n s a l l a c r o s s t h e r o o m
r a t h e r t h a n a t s p e c i f i c l o c a t i o n s . S e c o n d , t h e c o n f i g u r a t i o n o f f o u r s o u r c e s i n t h e c o m e r s
r e s u l t i n p a r a l l e l r a y s p a s s i n g t h r o u gh t h e d i a g o n a l s , w h i c h l im i t s t h e r e c o n s tm c t i o n
c a p a b i l i ty o f a n y t h i n g a l o n g th e d i a g o n a l s . T h i s i s i l l u s t r a t e d b y t he r e l a t i v e l y b e t t e r i m a g e
q u a l i t y o b s e r v e d f o r r e c o n s t m c t i o n s o f p a t t e m 4 , w h e r e t h e c o n c e n t r a t i o n p e a k s a r e o f f t h e
d i a g o n a l . B e t t e r p e a k r e s o l u t i o n f o r i m a g e s a t a 2 0 b y 2 0 r e s o l u t i o n i n c o m p a r i s o n t o a 4 0
b y 4 0 r e s o l u t i o n r e i t e r a t e s t h e n e e d f o r e v a l u a t i n g w h a t n u m b e r d e n s i t y o f r a y s i s s u i t a b l e
f o r a r e c o n s t m c t i o n r e s o l u t i o n . F o r t y r a y s p e r O P - FT I R w e r e u s e d f o r t h e s im u l a t i o n s a t a
2 0 b y 2 0 r e s o l u t i o n r e l a t i v e t o 8 0 r a y s p e r F T IR f o r a 4 0 b y 4 0 r e s o l u t i o n . P e a k r e s o l u t i o n
P a t t e r n l , Pe a k s d = 0 . 5 4 0 x 4 0 R e c o n s t r u c t i o n 2 0 x 2 0 R e c o n s t r u c t i o n
P a t t e r n l
,
Pe a k s d = 2 . 5 4 0 x 4 0 R e c o n s t r u c t i o n
mm
#
'
#
i !^
2 0 x 2 0 R e c o n s t r u c t i o n
s
F i g u r e 2 6 : R e c o n s t r u c t i o n o f t e s t p a t t e r n 1 a t a r e s o l u t i o n o f 4 0 b y 4 0 a n d 2 0 b y 2 0 f o r p e a k w i d t h s o f o n e a n d t w e l v e p i x e l s . - J
•P a t t e r n 4 , Pe a k s d = 0 . 5 4 0 x 4 0 R e c o n s t r u c t i o n 2 0 x 2 0 R e c o n s t r u c t i o n
P a t t e r n 4 , Pe a k s d = 2 . 5 4 0 x 4 0 R e c o n s t r u c t i o n
XS . J
2 0 x 2 0 R e c o n s t r u c t i o n
F i g u r e 2 7 : R e c o n s t r u c t i o n o f t e s t p a t t e rn 4 a t a r e s o l u t i o n o f 4 0 b y 4 0 a n d 2 0 b y 2 0 f o r p e a k w i d t h s o f o n e a n d t w e l v e p i x e l s . - J
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w a s j u d g e d b y n o t i n g t h e a m o u n t o f c o n t r a s t b e t w e e n p i x e l s w i t h c o n c e n t r a t i o n p e a k s i n
t h e m a n d t h e i r n e i g h b o r i n g p i x e l s d u r i n g v i s u a l i n s p e c t i o n .
F o r p a t t e r n o n e , t he pe a k c o n c e n t r a t i o n s i n t h e r e c o n s t r u c t e d m a p s v a r i e d f r o m p e a k
t o p e a k w h i l e t h e y w e r e t h e s a m e i n t h e o r i g i n a l m a p . S i n c e t h i s w a s n o t o b s e r v e d f o r
p a t t e r n f o u r o r o t h e r p a t t e r n s w i t h p e a k s o f f t h e d i a g o n a l s , i t c a n b e h yp o t h e s i z e d th a t t h i s
i s d u e t o t h e n a m r e o f t h e c o n f i g u r a t i o n u s e d f o r t h e s i m u l a t i o n s .
F i g u r e 2 8 a a n d b i l l u s t r a t e s t h e v a r i a t i o n o f n e a r n e s s w i t h e a c h p a t t e rn f o r d i f f e r e n t
p e a k s i z e s . F o r a r e s o l u t i o n o f 4 0 by 4 0 , t h e v a r i a t i o n o f n e a r n e s s w i t h p a t t e r n n u m b e r f o r
v a r y i n g pe a k s i z e s (f i g u r e 2 8 a ) f o l l o w e d t he s a m e t r e n d a s p r e d i c t e d b y v i s u a l i n sp e c t i o n .
I n F i g u r e 2 8 b , f o r i m a g e s w i t h a r e s o l u t i o n o f 20 b y 2 0 , f o r p a t t e r n 1 a n d 4 , h i g h
r e s o l u t i o n n e a r n e s s f o r a p e a k s i z e o f 12 p i x e l s i s b e t t e r t h a n t h a t f o r a p e a k s i z e o f 1 p i x e l
a n d 5 p i x e l s . T h i s w o u l d s u g g e s t t h a t r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y i s b e t t e r f o r t h e p a t t e r n w i t h
l a r g e r p e a k s , w h i c h i s d i f f e r e n t f r o m t h e r e s u l t s f r o m v i s u a l i n s p e c t i o n . T h i s i s a g o o d
i l lu s t r a t i o n o f t h e l im i t a t i o n s o f u s i n g i m a ge qu a l i t y s t a t i s t i c s a s th e o n l y m e a n s o f
e v a l u a t i n g a n im a g e . H o w e v e r , t he ge n e r a l t r e n d o f n e a r n e s s im p r o v i n g w i t h s im p l e r
p a t t e r n s i s a s p r e d i c t e d b y v i s u a l i n s p e c t i o n .
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■X " • • p e a k w i d t h = 5 p i x e l s
■ B J- - p e a k w i d t h = 9 p i x e l s
Gl p e a k w i d t h = 12 p i x e l s
p a t t e r n n u m b e r
F i gu r e 2 8a . V a r i a t i o n o f n e a r n e s s w i t h p a t t e r n n u m b e r a t a r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 4 0
b y 4 0 u s i n g M L EM . S i n c e t he r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n i s t h e s a m e a s t h e r e s o l u t i o n o f t h e
o r i g i n a l i m a g e , n e a r n e s s h a s n o t b e e n c l a s s i f i e d a s hi gh r e s o l u t i o n o r a v e r a g e .
5g 0 . 8
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p a t t e r n n u m b e r
F i g u r e 2 8 b . V a r i a t i o n o f h i g h r e s o l u t i o n n e a r n e s s w i t h p a t t e r n n u m b e r a t a r e c o n s t r u c t i o n
r e s o l u t i o n o f 2 0 b y 2 0 u s i n g M L E M .
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5 . 4 C o n fi g u r a t i o n S i m u l a t i o n s
I n g e n e r a l , s i m u l a t i o n s u s i n g d i f f e r e n t c o n f i g u r a t i o n s y i e l d e d r e s u l t s s u g g e s t i n g t h a t
r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y d e t e r i o r a t e d a s t h e n u m b e r o f p e a k s i n t h e t e s t m a p s i n c r e a s e d . T h i s
w a s a p p a r e n t f r o m v i s u a l i n s p e c t i o n a s w e l l a s p l o t s o f n e a r n e s s , d a t a d i s t a n c e a n d
e x p o s u r e e r r o r v e r s u s n u m b e r o f p e a k s . P e a k l o c a t i o n e r r o r w a s n o t c o m p u t e d f o r a n y o f
t h e s e s i m u l a t i o n s s i n c e t h e s im u l a t i o n s w e r e d o n e u s i n g t im e i n v a r i a n t m a p s w h e r e p e a k
l o c a t i o n s d o n o t c h a n g e f o r a s e t o f m e a s u r e m e n t s . O th e r e v a l u a t i o n m e t h o d s f o r
c o n f i g u r a t i o n s l i k e c o v e r a g e a r e a a n d n u m b e r o f h i t s p e r p i x e l h a v e b e e n c o n s i d e r e d , a n d a
b r i e f d i s c u s s i o n o n t h e s e h a s b e e n i n c l u de d i n A p p e n d i x C .
C o n f i g u r a t i o n s a r e c l a s s i f i e d a s c o n f i g u r a t i o n s w i t h o n e , t w o , t h r e e a n d f o u r O P -
F T I R s p e c t r o m e t e r s . F i gu r e 5 r e p r e s e n t s a l l t h e c o n f i g u r a t i o n s t e s t e d . A l l c o n f i g u r a t i o n s
h a d a t o t a l o f 6 0 r a y s , e x c e p t i n s im u l a t i o n s w h e r e t h e c o n c e p t o f r a y u n f o l d i n g w a s t e s t e d ,
w h i c h h a d t w i c e a s m a n y r a y s . T h e e f f e c t s o f c o n f i g u r a t i o n s o n im a ge qu a l it y f o r e a c h
c l a s s a r e d i s c u s s e d , f o l l o w e d b y a c o m p a r i s o n o f im a g e q u a l i t y f o r t h e b e s t c o n fi g u r a t i o n
f r o m e a c h c l a s s . A v e r a g e n e a r n e s s a n d e x p o s u r e e r r o r h a v e b e e n u s e d a s t h e p r im a r y
m e a s u r e s o f im a g e q u a l i t y . Si n c e a l l t h e r e c o n s t r u c t i o n s w e r e p e r f o r m e d o v e r a r e s o l u t i o n
o f 10 b y 10 , a v e r a g e n e a r n e s s i s a n a p p r o p r i a t e m e a s u r e f o r c o m p a r i s o n o f r e c o n s t r u c t i o n s .
A v e r a g e n e a rn e s s c a n e s t im a t e r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y r e l a t i v e t o t h e
"
b e s t
"
r e c o n s t r u c t i o n
q u a l i t y t h a t c o u l d b e a c h i e v e d a t t h a t r e s o l u t i o n . T h e u s e f u l n e s s o f i n t e r p o l a t i o n b e t w e e n
r a y s a n d r a y u n f o l d i n g a r e e v a l u a t e d n e x t , f o l l o w e d b y e v a l u a t i o n o f t h e e f f e c t o f n o i s e o n
im a g e q u a l i t y f o r t h e c o n f i g u r a t io n s .
5 . 4 . 1 S i n g l e F T I R c o n fi g u r a t i o n s
O f t h e f i v e c o n f i gu r a t i o n s t e s t e d , o n e So u r c e a t t h e c e n t e r (O ) w i t h R e f l e c t i o n s
( I S O R ) w a s f o u n d t o b e th e b e s t , w i t h r e sp e c t t o a l l t h r e e im a g e qu a l i t y v a r i a b l e s . F i gu r e
2 9 a i s a n i l l u s t r a t i o n o f t h e v a r i a t io n o f n e a r n e s s w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r t he d i f f e r e n t
c o n f i g u r a t i o n s . O n e S o u r c e a t t h e c e n t e r w i t h r a y s R e f l e c t e d f r o m t h e M i d d l e o f t h e s i d e s
o f t h e r o o m ( I S O - M R ) g a v e t h e w o r s t r e s u l t s , p r o b a b l y b e c a u s e t h e c o m e r s o f t h e r o o m
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F i gu r e 2 9 a . V a ri a t i o n o f a v e r a ge n e a r n e s s w i t h n u m be r o f p e a k s f o r d i f f e r e n t o n e - F T I R
c o n f i g u r a t i o n s .
w e r e u n d e r - s a m p l e d . A l l c o n f i g u r a t i o n s w i t h a s i n g l e s o u r c e e m p l o y e d t h e u s e o f m i r r o r s
f o r r e f l e c t i o n s b e c a u s e
,
w i t h o u t m i r r o r s
,
t h e r e i s n o o t h e r w a y t o o b t a i n i n t e r s e c t i n g r a y s ,
w h i c h a r e e s s e n t i a l f o r t o m o g r a p h y . B o t h t h e I S O
- M R a n d t h e S o u r c e a t t h e c e n t e r w i t h
r a y s R e f l e c t e d f r o m t h e C o m e r o f a r o o m ( I S O
- C R ) c o n f i g u r a t i o n s s im u l a t e m o r e O P -
FT I R s a t t h e c o m e r o r a t t h e m i d d le o f a r o o m b y r e f l e c t i n g I R b e a m s f r o m t h e F T I R t o t h e
s a m e r e t r o r e f l e c t o r . H o w e v e r , t h e I S O R c o n f i g u r a t i o n s i m u l a t e s p a r a l l e l b e a m s a c r o s s t h e
r o o m a t t h r e e a n g l e s , 9 0 , 180 a n d 4 5 d e g r e e s a n d s u c h a p a r a l l e l b e a m c o n f i gu r a t i o n a t
d i f f e r e n t a n g l e s r e s u l t s i n b e t t e r im a g e q u a l i t y , s i n c e t h e r a y s a r e m o r e i n d e p e n d e n t
E x p o s u r e e r r o r s f o r t h e I SO - M R a n d t h e I SO - CR c o n f i g u r a t i o n s w e r e 2 0 % h i g h e r
t h a n t h a t f o r t h e I S O R c o n f i g u r a t i o n s , a s d e m o n s t r a t e d i n f i g u r e 2 9 b . T h e p r e s e n c e o f
a r t i f a c t s i n r e c o n s t r u c t e d im a g e s t e n d t o r e d u c e t h e p e a k c o n c e n t r a t i o n , a n d i n t h i s r e sp e c t ,
t h e h i g h e r p e a k e x p o s u r e e r r o r s c o u l d b e e x p l a i n e d b y t h e gr e a t e r n u m be r o f a r t i f a c t s i n
r e c o n s t r u c t i o n s f r o m t h e I S O - M R a n d t h e I SO - C R c o n f i g u r a t i o n s . T h e n o n i n de p e n d e n c e
o f r a y s i n t h e t w o c o n f i g u r a t i o n s , e s p e c i a l l y i n t h e c e n t e r , a n d i n t h e m i d d l e o f t h e s i d e s a n d
8 0
c o m e r o f t h e r o o m , r e s pe c t i v e l y , l e a d s t o t h e f o r m a t i o n o f m o r e a r t i f a c t s . T h i s s t r e s s e s t h e
p o i n t t h a t t h o u g h n u m b e r o f
"
v i e w s " o r O P - F T IR s a r e i m p o r t a n t , t h e i n d e p e n d e n c e o f r a y s
i s t h e m o s t c r u c i a l f a c t o r f o r r e l a t i v e l y g o o d q u a l i t y r e c o n s t r u c t i o n s .
6 0 - T , _ _ ^ _ j g Q j ^
- - - I - - - I SO R F
- - - I - - - I S O - C R
- - I - I S O - C R F
I I S O - M R
s 3 0 -
0 1 6
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F i g u r e 2 9 b . V a r i a t i o n o f e x p o s u r e e r r o r w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r d i f f e r e n t o n e - F T I R
c o n f i g u r a t i o n s .
A n o t h e r f a c t o r t o be c o n s i d e r e d i s t he l o c a t i o n o f a c o n c e n t r a t i o n p e a k r e l a t i v e t o t h e
l o c a t i o n o f t h e O P - FT I R . F o r t h e I S O - M R a n d t h e I SO - CR c o n f i g u r a t i o n s , t h i s r e s u l t s i n
s m e a r i n g o f t h e c o n c e n t r a t io n a c r o s s t h e e n t i r e r o o m . T h e e f f e c t o n t h e I S O R
c o n f i g u r a t i o n i s n o t a s e x t r e m e , a n d a l t h o u g h t h e r e i s s o m e s m e a r i n g , t h e c o n c e n t r a t i o n
p e a k i s i n t h e c o r r e c t p o s i t i o n . F o r t h e I S O
- M R a n d t h e I S O - C R c o n f i g u r a t i o n s , a l l r a y s
p a s s t h r o u g h t h e c e n t e r ( o r c l o s e t o t h e c e n t e r ) o f t h e r o o m t w o t im e s a n d t he a l g o r i t h m h a s
n o m e a n s o f r e c o g n i z i n g t h a t t h e n o n z e r o r a y s u m s a r e du e t o a s i n g l e p e a k a t t h e c e n t e r o f
t h e r o o m r a t h e r t h a n c o n t a m i n a n t d i sp e r s e d e v e n l y t h r o u g h o u t t h e r o o m . H o w e v e r , t h e
p a r a l l e l r a y c o n f i g u r a t i o n h a s s o m e r a y s w h i c h w o u l d p a s s t h r o u g h t h e c o n c e n t r a t i o n p e a k
o n c e a n d o t h e r s w h i c h w o u l d p a s s t hr o u g h i t t w i c e a n d c a n m a k e a d i s t i n c t i o n . H o w e v e r ,
a p e a k a t t h e e x a c t l o c a t i o n o f t he O P - FT I R m a y n o t b e r e c o n s t r u c t e d w e l l s im p l y d u e t o
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i n t e r f e r e n c e c a u s e d b y t he O P - F T I R . T h e p o s i t i o n o f a n O P - F T I R a t t h e c e n t e r o f a r o o m
m a y n o t b e p r a c t i c a l f r o m a m o n i t o r i n g v i e w p o i n t .
5 . 4 . 2 T w o F T I R c o n f i g u r a t i o n s
T h e q u a l i t y o f i m a g e s fo r r e c o n s t r u c t i o n s f r o m d i f f e r e n t t w o - s o u r c e c o n fi gu r at i o n s
a r e s im i l a r t o t h o s e f o r t h e o n e - s o u r c e c o n f i gu r a t i o n s a s i s d e m o n s t r a t e d b y F i g u r e 3 0 a a n d
b
,
w h i c h u s e a v e r a g e n e a r n e s s a n d e x p o s u r e e r r o r a s y a r d s t i c k s o f i m a g e q u a l i t y . T h e r e i s
v e r y l i t t l e s p r e a d i n n e a rn e s s v a l u e s f o r t h e t w o O P - F T I R c o n f i g u r a t i o n s r e l a t i v e t o t h e o n e
O P - FT IR c o n f i g u r a t i o n s . A l t h o u g h n e a rn e s s d o e s n o t s e e m t o b e v e r y s e n s i t i v e t o n u m b e r
o f p e a k s f o r t h e s e c o n f i gu r a t i o n s , e x p o s u r e e r r o r d i s p l a y s s i g n i f i c a n t s e n s i t i v i t y . T h e
p r o b a b l e c a u s e o f r e l a t i v e i n s e n s i t i v i t y o f n e a r n e s s t o n u m b e r o f c o n c e n tr a t i o n p e a k s m a y
b e d u e t o t h e r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n b e in g 10 b y 10 r e l a t i v e t o t h e t e s t m a p r e s o l u t i o n o f
4 0 b y 4 0 . E x p o s u r e e r r o r v a l u e s l e a d t o s im i l a r c o n c l u s i o n s a s th e n e a r n e s s v a l u e s ,
a l t h o u g h t h e l a r g e r s p r e a d i n e x p o s u r e e r r o r s h e l p e d i n d r a w i n g m o r e de f i n i t e c o n c l u s i o n s .
T w o s o u r c e s a t t he m i d d l e o f t h e r o o m w i t h h o r i z o n t a l a n d v e r t i c a l (t w o a n g l e s , 18 0
a n d 9 0 d e g r e e s ) r e f l e c t i o n s y i e l d e d t h e b e s t im a g e q u a l i t y . O v e r a l l , f r o m r e c o n s t r u c t i o n s
o b t a i n e d f r o m t h e s e c o n f i gu r a t io n s , i t a p p e a r e d t h a t c o n fi g u r a t i o n s w h i c h w e r e s y m m e t r i c a l
w o r k e d b e t t e r t h a n a s y m m e t r i c c o n f i g u r a t i o n s . D u e t o t h e s m a l l di f f e r e n c e i n im a g e
qu a l i t y , i t w a s d i f fi c u l t t o m a k e j u d gm e n t s b a s e d o n v i s u a l e x a m i n a t i o n a n d t h e s t a t i s t i c a l
p a r a m e t e r s h e l p e d i n e v a l u a t i o n o f t h e c o n f i g u r a t i o n s .
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d i f f e r e n t t w o - F T I R c o n f i g u r a t i o n s .
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5 . 4 . 3 T h r e e F T I R c o n f i g u r a t i o n s
A s w i t h t h e t w o - s o u r c e c o n f i g u r a t i o n s , n o t m u c h v a r i a t i o n w a s f o u n d w i t h im a g e
qu a l i t y w i t h r e c o n s t r u c t i o n s f r o m f o r d i f f e r e n t t h r e e
- s o u r c e c o n f i g u r a t i o n s . F i g u r e 3 1 a a n d
b i l l u s t r a t e s t h e v a r i a t i o n o f a v e r a g e n e a r n e s s a n d e x p o s u r e e r r o r w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r
t h e d i f f e r e n t c o n f i g u r a t i o n s . A l t h o u g h t h e n e a r n e s s n u m b e r s (F i g u r e 3 1 a ) i n d i c a t e t h a t t he
c o n f i g u r a t i o n w i t h t w o s o u r c e s i n t h e c o m e r s o f a r o o m a n d o n e i n t h e m i d d l e o f t h e s i d e o f
a r o o m i s c o n s i s t e n t l y b e t t e r t h a n t h e o t h e r c o n f i gu r a t i o n s , t h e r e w a s n o s i g n i f i c a n t
d i f f e r e n c e s i n n e a r n e s s v a l u e s f r o m t h e o t h e r c o n f i g u r a t i o n s . N o d i f f e r e n c e s w e r e o b v i o u s
f r o m v i s u a l i n s p e c t i o n o r d a t a d i s t a n c e p l o t s e i t h e r . E x p o s u r e e r r o r , h o w e v e r , w a s m o s t
s e n s i t i v e t o c h a n g e s i n c o n f i g u r a t i o n (F i g u r e 3 1b ) , a n d d i f f e r e n c e s i n e x p o s u r e e r r o r w e r e
s i g n i f i c a n t f o r t h e d i f f e r e n t c o n f i gu r a t i o n s . T h e e x p o s u r e e r r o r r e s u l t s i n d i c a t e d th a t t h r e e
s o u r c e s i n t h e m i d d l e o f t he s i d e s o f t h e r o o m y i e l d e d b e s t r e s u l t s , a n d r e c o n s t r u c t i o n s
f r o m t h i s c o n f i g u r a t i o n a r e s e l e c t e d a s b e s t f r o m a l l t hr e e s o u r c e c o n f i g u r a t i o n f o r f u r t h e r
c o n s i d e r a t i o n .
5 . 4 . 4 F o u r F T I R c o n f i g u r a t i o n s
T h e r e w e r e i n s i g n i f i c a n t d i f f e r e n c e i n n e a rn e s s e s f r o m r e c o n s t r u c t i o n s f r o m f o u r -
F T I R c o n f i g u r a t i o n s . Wh i l e r e c o n s t r u c t i o n s f r o m a c o n f i g u r a t i o n u s i n g f o u r s o u r c e s i n t he
c o m e r (4 S4 C ) a p pe a r t o b e o f b e t t e r qu a l it y t h a n t h a t f r o m f o u r s o u r c e s i n t h e m i d d l e o f t he
s i d e s (4 S 4 M ) , w i t h r e s p e c t t o n e a r n e s s , a s d e m o n s t r a t e d i n F i g u r e 3 2 a , t h e r e s u l t s w e r e
r e v e r s e d w i t h r e sp e c t t o e x p o s u r e e r r o r a s de m o n s t r a t e d i n F i g u r e 3 2 b . E x p o s u r e e r r o r i s
m o r e s e n s i t i v e t o n u m b e r o f c o n c e n t r a t i o n p e a k s t h a n n e a rn e s s , a n d d i f f e r e n c e s i n e x p o s u r e
e r r o r b e t w e e n t h e t w o c o n f i g u r a t i o n s a r e s i g n i f i c a n t .
T h e 4 S 4M c o n f i g u r a t i o n h a s r a y s at m o r e a n g l e s t h a n th e 4 S 4 C c o n f i g u r a t i o n . F o r
t h e 4 S4 C c o n f i g u r a t io n , t h e I R b e a m c o u l d b e s p r e a d a c r o s s a 9 0 d e g r e e a n g l e , w h e r e a s f o r
t h e 4 S4M c o n f i g u r a t i o n , t h e b e a m w a s s p r e a d a c r o s s a s p a n o f 180 d e g r e e s . A l a r g e r
r a n g e o f a n g l e s w o u l d r e s u l t i n m o r e i n d e p e n d e n t be a m s , a n d h e n c e , t h e c o n f i g u r a t i o n w i t h
a w i d e r r a n g e o f a n g l e s w a s c h o s e n f o r f u r t h e r e v a l u a t i o n .
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5 . 4 . 5 C o m p a r i s o n o f m u l t i p l e F T I R C o n f i g u r a t i o n s
F i g u r e s 3 3 , 3 4 a n d 3 5 d i s p l a y t h e v a ri a t i o n o f i m a g e qu a l i t y w i t h n u m b e r o f
c o n c e n t r a t i o n p e a k s f o r t h e b e s t c o n f i gu r a t i o n s f r o m e a c h o f t h e c l a s s e s d i s c u s s e d a b o v e .
T h e o b j e c t i v e o f t h e s e c o m p a ri s o n s w a s t o e v a l u a t e w h i c h f e a m r e s o f a c o n f i g u r a t i o n
c o n t ri b u t e t o i m a g e q u a l i t y , a s w e l l a s d e t e r m i n e t h e r e l a t i v e im p o r t a n c e o f e a c h f e a t u r e ,
t h o u g h d i f f e r e n c e s i n n e a r n e s s v a l u e s f o r t h e s e l e c t e d c o n f i g u r a t i o n s a r e n o t s i g n i f i c a n t ,
f r o m F i g u r e 3 3 i t i s o b s e r v e d t h a t n e a r n e s s v a l u e s a r e be s t f o r t h e I SO R c o n f i g u r a t i o n ,
f o l l o w e d c l o s e l y b y th e 2 S 2M R a n d 3 S 3M c o n fi g u r at i o n , w i t h th e 4 S4M c o n f i g u r a t i o n
y ie l d i n g th e w o r s t n e a r n e s s v a l u e s . W i th r e s p e c t t o e x p o s u r e e r r o r , (F i g u r e 34 ) ,
r e c o n s t r u c t i o n s f r o m t h e 4 S 4 M c o n f i g u r a t i o n s a r e b e t t e r t h a n t h a t f r o m t h e 3 S 3M
c o n f i g u r a t i o n , f o l l o w e d b y t h e I S O R c o n f i gu r a t i o n . A c o mp a ri s o n o f d a t a d i s t a n c e v a l u e s
f o r t h e s e c o n f i g u r a t i o n s , a s d e m o n s t r a t e d i n F i gu r e 3 5 , s u g g e s t s t h a t r e c o n s t r u c t i o n s f r o m
t h e 2 S 2M R c o n f i g u r a t i o n h a v e a c l o s e r c o n v e r g e n c e t o a s o l u t i o n t h a n t h e I SO R
c o n f i g u r a t i o n , f o l l o w e d b y t he 3 S 3M c o n f i gu r a t i o n a n d th e 4 S4M c o n f i g u r a t i o n . T h u s ,
e ac h im a g e qu a l i t y p a r a m e t e r y i e ld s c o n f l i c t i n g r e s u l t s r e l a t i v e t o w h i c h c o n fi g u r a t i o n i s
b e s t .
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I S O R
2 S 2M R
3S 3M
4S 4 M
n u m b e r o f p e a k s
F i g u r e 3 3 . V a r i a t i o n o f a v e r a g e n e a r n e s s w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r t h e b e s t c o n f i g u r a t i o n s
f r o m t h e o n e , t w o , t h r e e a n d f o u r - FT I R c o n f i g u r a t i o n c l a s s e s .
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- I S O R
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- 3 S 3M
4S4M
0 1 2 3 4 5 6
n u m b e r o f p e a k s
F i g u r e 3 4 . V a r i a t i o n o f e x p o s u r e e r r o r w i t h n u m be r o f p e a k s f o r t h e b e s t c o n f i g u r a t i o n s
f r o m t h e o n e , t w o , t hr e e a n d f o u r - F T I R c o n f i g u r a t i o n c l a s s e s .
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- I S O R
- 2 S 2 M R
- 3 S 3M
4 S 4 M
n u m b e r o f p e a k s
F i g u r e 3 5 . V a r i a t i o n o f d a t a d i s t a n c e w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r t he b e s t c o n f i g u r a t i o n s f r o m
t h e o n e , t w o , t h r e e a n d f o u r - F T I R c o n f i g u r a t i o n c l a s s e s .
F i g u r e s 3 6 a - c e x h i b i t r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g th e s e c o n f i g u r a t i o n s f r o m s o m e
r e p r e s e n t a t i v e t e s t m a p s . F o r t he t e s t m a p i n F i g u r e 3 6 a , t h e r e i s n o v i s i b l e d i f f e r e n c e i n
im a ge q u a l i t y f o r a n y o f t h e c o n f i g u r a t i o n s . H o w e v e r , F i gu r e 3 6 b i s m o r e u s e f u l i n
p o i n t i n g o u t d e f i c i e n c i e s i n t h e 1 s o u r c e c o n f i gu r a t i o n , w h e r e s m e a r i n g o f t h e p e a k o c c u r s
d u e t o t h e l o c a t i o n o f t h e FT I R . T h e l o c a t io n o f t h e p o i n t o f h i g h e s t c o n c e n t r a t i o n i s
m i s p l a c e d b y o n e p i x e l fo r t h e o n e s o u r c e a n d t w o s o u r c e c o n f i gu r a t i o n s a n d i s sm e a r e d f o r
t he t h r e e s o u r c e c o n f i g u r a t i o n . T h u s , f o r t h i s t e s t m a p , t h e f o u r s o u r c e c o n f i g u r a t i o n i s
b e s t . F i gu r e 3 6 c r e p r e s e n t s r e c o n s t r u c t i o n o f a t e s t m a p w i t h f o u r c o n c e n t r a t i o n p e a k s
w i t h e a c h o f t h e s e c o n f i g u r a t i o n s . So m e a r t i f a c t s a r e o b s e r v e d a t t h e u p p e r r i g h t c o m e r t h e
im a g e s f o r t w o , t h r e e a n d f o u r s o u r c e c o n f i g u r a t i o n w i t h t h e t w o s o u r c e c o n f i g u r a t i o n
h a v i n g t h e m o s t p r o n o u n c e d a r t i f a c t s . I n a d d i t i o n , t h e h i g h e s t c o n c e n t r a t i o n o f o n e o f t h e
p e a k s i s m i s p l a c e d b y o n e p i x e l f o r t h e o n e s o u r c e c o n f i g u r a t i o n . O v e r a l l , r e c o n s t r u c t i o n
f r o m t h e f o u r s o u r c e c o n f i g u r a t i o n a p p e a r s t o b e c l o s e s t t o t h e o r i g i n a l im a g e .
o r i g i n a l
t h r e e s o u r c e s
o n e s o u r c e t w o s o u r c e s
f o u r s o u r c e s
F i g u r e 3 6 a . A c o m p a r i s o n o f r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g d i f f e r e n t c o n f i g u r a t i o n s f o r a t e s t m a p w i t h a s i n g l e p e a k a t t he s i d e .
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o r i g i n a l o n e s o u r c e
t w o s o u r c e s
t h r e e s o u r c e s f o u r s o u r c e s
F i g u r e 3 6 b . A c o m p a r i s o n o f r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g d i f f e r e n t c o n f i g u r a t i o n s f o r a t e s t m a p w i t h a s i n g l e p e a k a t
t he c e n t e r o f t he r o o m .
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o r i g i n a l o n e s o u r c e
t h r e e s o u r c e s
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t w o s o u r c e s
w
F i gu r e 3 6c . A c o m p a r i s o n o f r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g d i f f e r e n t c o n f i g u r a t i o n s f o r a t e s t m a p w i t h m u l t i p l e p e a k s
^
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T h e l a s t a sp e c t t o c o n s i de r fo r a l l t h e s e c o n fi g u r a t i o n s i s t h e i r h a r d w a r e
r e q u i r e m e n t . T a b l e V l i s t s t h e h a r d w a r e r e q u i r e m e n t f o r e a c h o f t h e s e c o n f i g u r a t i o n s .
Wh e n e v a l u a t i n g c o n f i g u r a t i o n s , a c o s t c o m p a r i s o n o f t h e c o n f i g u r a t i o n s i s a n i n t e g r a l p a r t .
I n g e n e r a l , a n O P - FT IR i s a b o u t t h r e e t i m e s a s e x p e n s i v e a s a r e t r o r e f l e c t o r , w h i c h i s a b o u t
tw e l v e t im e s a s e x p e n s i v e a s a m i r r o r . E a c h O P
- FT I R , r e t r o r e f l e c t o r a n d m i r r o r r e q u i r e s a
s t a n d , a n d t h e m o r e m i r r o r s a n d r e t r o r e f le c t o r s i n a c o n f i g u r a t i o n , t h e l o n g e r i t w o u l d t a k e
t o s e t t h e c o n f i g u r a t i o n u p . C a r e m u s t b e t a k e n t o s e t a l l t he e q u i pm e n t i n a m a n n e r t h a t
w o u l d n o t i n t e r f e r e w i t h t h e w o r k e r s i n t h e m e a s u r e m e n t s p a c e .
T a b l e V . H a r d w a r e R e q u i r e m e n t s f o r f o u r b e s t c o n f i g u r a t i o n s
C o n f i g
4 S4 M
3S 3M
2S 2M R
I S O R
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50
60
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5 . 4 , 6 T h e R a y U n f o l d i n g c o n c e p t
T h e a d v a n t a g e s o f r a y u n f o l d i n g w e r e e v a l u a t e d . F r o m F i g u r e 29 a a n d b i t i s
o b s e r v e d th a t r a y u n f o l d i n g h a s a c o n s i d e r a b l y b e n e f ic i a l e f f e c t f o r t h e I S O - C R
c o n f i g u r a t i o n , b u t a de t r im e n t a l e f f e c t o n t h e I S O R c o n f i gu r a t i o n . T h i s w o u l d s u g g e s t t h a t
r a y u n f o l d i n g m a y o r m a y n o t b e u s e f u l d e p e n d i n g o n t h e c o n f i g u r a t i o n , a n d t h e c o n c e p t
s ho u l d b e t e s t e d b e f o r e d e s i g n i n g a c o n f i g u r a t i o n , s i n c e a c o n s i d e r a b l y l a r ge r a m o u n t o f
h a r d w a r e i s r e q u i r e d . A pp e n di x C h a s a t a b le w h i c h l i s t s h a r d w a r e r e q u i r e m e n t s f o r a l l t h e
c o n f i g u r a t i o n s u s e d i n t h e s e s im u l a t i o n s . A n o t h e r a sp e c t t o t a k e n o t e o f i s t h a t t h e n e x t s t e p
i n e v a l u a t i n g r a y u n fo l d i n g w o u l d be t o s u b t r a c t t h e r e f l e c t e d p o r t i o n o f t h e r a y a n d t h e n
r e c o n s t r u c t t h e i m a g e .
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T h e e f f e c t o f a d d i t i o n a l i t e r a t i o n s o n r a y u n f o l d i n g w a s o b s e r v e d , s i n c e i t w a s
c o n j e c t u r e d t h a t a g r e a t e r n u m b e r o f it e r a t i o n s w o u l d r e v e r s e t h e e f f e c t o f r a y u n f o l d i n g o n
t h e I S O R c o n f i g u r a t i o n . I t w a s o b s e r v e d t h a t i n c r e a s i n g t h e n u m b e r o f i t e r a t i o n s d i d n o t
r e v e r s e t h e t r e n d o f r a y u n f o l d i n g a s e x p e c t e d , a s d e m o n s t r a t e d i n F i g u r e 37 a . I n a d di t i o n ,
i n c r e a s e d i t e r a t i o n s l e d t o d i v e r g e n c e o f t h e r e c o n s t r u c t e d i m a g e f r o m t h e o r i g i n a l f o r t h e
I S O R c o n f i g u r a t i o n , a s r e p r e s e n t e d b y t h e i n c r e a s e d n e a r n e s s v a l u e s I n c o n t r a s t , f o r t h e
I S O R F c o n f i gu r a t i o n , 150 i t e r a t i o n s h e l p e d t h e r e c o n s t r u c t i o n t o c o n v e r g e t o t h e o r i g i n a l
i m a g e , a s r e p r e s e n t e d b y t h e s m a l l e r n e a r n e s s v a l u e s i n F i g u r e 3 7 a . F i gu r e 3 7 b
d e m o n s t r a t e s t h e e f f e c t o f a d d i t i o n a l i t e r a t i o n s o n r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g t h e I S O - CR
c o n f i g u r a t i o n w i t h a n d w i t h o u t r a y u n f o l d i n g . I n c r e a s e d i t e r a t i o n s h a v e n o s i g n i f i c a n t
e f f e c t o n a v e r a g e n e a r n e s s f o r b o t h c a s e s . T h i s r e i t e r a t e s t h a t i n c r e a s e d i t e r a t i o n s m a y o r
m a y n o t b e a d v a n t a ge o u s d e p e n d i n g o n w h a t s o l u t i o n t h e a l g o r i t h m i s c o n v e r g i n g t o .
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- I — I SO R , 5 0 i t e r a t i o n s
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- I - - - I S O R , 15 0 i t e r a t i o n s
I S O R F , 1 50 i t e r a t i o n s
n u m b e r o f p e a k s
F i g u r e 3 7 a . V a r i a t i o n o f a v e r a ge n e a r n e s s w i t h n u m be r o f p e a k s f o r r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g
th e M L E M a l g o r i t h m a t 50 a n d 15 0 i t e r a t i o n s w i t h th e I SO R c o n f i gu r a t i o n , w i t h a n d
w i t h o u t r a y u n f o l d i n g .
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^ 0 . 6
c
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"= 0 . 4
0 . 2 -
0 . 0
—i — I S O - C R , 50 i t e r a t i o n s
• - - I - ■ - 1SO - C R F , 5 0 i t e r a t i o n s—i — I SO - C R , 15 0 i t e r a t i o n s
1S O - C R F , 15 0 i t e r a t i o n s
n u m b e r o f p e a k s
F i gu r e 3 7 b . V a r i a t i o n o f a v e r a ge n e a r n e s s w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g
t h e M L E M a l g o r i t h m a t 50 a n d 150 i t e r a t io n s w i t h t h e I S O - C R c o n f i g u r a t i o n , w i t h a n d
w i t h o u t r a y u n f o l d i n g .
5 . 4 . 7 I m p a c t o f i n c r e a s i n g t h e n u m b e r o f i t e r a t i o n s
F i g u r e 3 8 c o m p a r e s t h e e f f e c t o f i n c r e a s e d i t e r a t i o n s o n a v e r a g e n e a r n e s s f o r
r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g t h e M L E M a l g o r i t h m f o r t h e o n e - s o u r c e a n d f o u r - s o u r c e
c o n f i g u r a t i o n . F o r t h e s e t w o c o n f i g u r a t i o n s , im a g e q u a l i t y d e t e r i o r at e s w i t h i n c r e a s i n g
i t e r a t i o n s . T h i s i s o b s e r v e d n o t o n l y f r o m t h e n e a r n e s s v a l u e s , b u t f r o m v i s u a l i n s p e c t i o n
a n d e x p o s u r e e r r o r a s w e l l . A s e x p e c t e d , d a t a d i s t a n c e a l w a y s im p r o v e s w i t h i n c r e a s e d
i t e r a t i o n s .
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0 1
—1— I S O R , 5 0 it e r a t i o n s
I S O R , 15 0 i t e r a t i o n s
- - - I - - - 4 S 4M , 5 0 i t e r a t i o n s
- - i - 4 S 4M , 15 0 i t e r a t i o n s
n u m b e r o f p e a k s
F i g u r e 3 8 . V a r i a t i o n o f a v e r a ge n e a r n e s s w i t h n u m be r o f pe a k s f o r r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g
t h e I S O R a n d 4 S4M c o n f i g u r a t i o n s , f o r 5 0 a n d 150 i t e r a t i o n s u s i n g M L EM .
5 . 4 . 8 I m p a c t o f N o i s e o n R e c o n s t r u c t i o n Q u a l i t y f o r D i f f e r e n t
C o n f i g u r a t i o n s
F i gu r e s 3 9 a n d 4 0 d e m o n s t r a t e t h e im p a c t o f n o i s e o n r e c o n s t r u c t i o n q u a l i t y o f
im a g e s u s i n g th e I S O R a n d t he 4 S4M c o n f i gu r a t i o n . T h e v a r i a t i o n i n n e a r n e s s i n c r e a s e s
c o n s i d e r a b l y w i t h n o i s e f o r b o t h t h e c o n f i g u r a t i o n s . A l s o , f o r n o i s y d a t a , f o r l e s s t h a n t w o
c o n c e n t r a t i o n p e a k s , n e a r n e s s v a lu e s f r o m t h e 4 S4M c o n f i gu r a t i o n a r e l o w e r t h a n t h a t f o r
t h e I S O R c o n f i g u r a t i o n , a f t e r w h i c h t h e t r e n d i s r e v e r s e d . F i g u r e 4 0 d e m o n s t r a t e s
r e c o n s t r u c t e d im a g e s f r o m n o i s y d a t a u s i n g t h e s e t w o c o n f i g u r a t i o n s f o r t h e s a m e t e s t
im a g e s d i s p l a y e d i n F i g u r e s 3 6 a - c . T h e r e i s n o n o t i c e a b l e d i f f e r e n c e i n t h e r e c o n s t r u c t i o n s
o b t a i n e d w i t h a n d w it h o u t n o i s e . T h e r e w a s a s l i g h t r e d i s t r i b u t i o n o f c o n c e n t r a t i o n s a w a y
f r o m t h e p e a k l o c a t i o n , t he m a x i m u m be i n g a b o u t 2 0 % f o r t h e im a ge s in F i gu r e 4 0 . T h e
r e l a t i v e i n s e n s i t i v i t y o f im a g e q u a l i t y t o n o i s y d a t a i s pr o b a b ly t h e r e s u l t o f r e c o n s t r u c t i o n
o n a c o a r s e r r e s o l u t i o n .
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- - I - 4 S 4 M , i d e a l
4 S 4 M , 10 % n o i s e
F i g u r e 39 V a ri a t i o n o f a v e r a g e n e a r n e s s w i t h n u m b e r o f p e a k s f o r r e c o n s t r u c t i o n s u s i n g
i d e a l a n d n o i s y r a y s u m s f o r t h e I S O R a n d 4 S4M c o n f i g u r a t i o n s u s i n g 5 0 i t e r a t i o n s o f
M L EM .
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u s i n g 4 s o u r c e s o f f i g u r e 3 6 a
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R e c o n s t r u c t i o n w i t h n o i s e
u s i n g 1 s o u r c e o f f i g u r e 3 6 a
R e c o n s t r u c t i o n w i t h n o i s e
u s i n g 4 s o u r c e s o f f i g u r e 3 6 b
R e c o n s t r u c t i o n w i th n o i s e
u s i n g 1 s o u r c e o f f i g u r e 3 6 b
Re c o n s t r u c t i o n w it h n o i s e
u s i n g 4 s o u r c e s o f f i g u r e 3 6c
R e c o n s t r u c t i o n w i t h n o i s e
u s i n g 1 so u r c e s o f f ig u r e 3 6c
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F i g u r e 4 0 : E f f e c t o f n o i s e o n r e c o n s t r u c t i o n s
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5 . 5 D a t a d i s t a n c e C o r r e l a t i o n s
O f a l l t h e im a g e q u a l i t y p a r a m e t e r s t e s t e d , d a t a d i s t a n c e i s t h e o n l y t o o l t h a t c a n b e
u s e d f o r e x p e r im e n t a l v e r i f i c a t i o n . T h u s , a n e f f o r t w a s m a d e t o c o r r e l a t e d a t a d i s t a n c e t o
o t h e r im a g e q u a l i t y p a r a m e t e r s , a n d t e s t h o w w e l l d a t a d i s t a n c e c o u l d p r e d i c t n e a r n e s s o r
e x p o s u r e e r r o r . I t w a s o b s e r v e d t h a t t h e r e w a s a s t r o n g a s s o c i a t i o n o f a v e r a g e n e a r n e s s
a n d a v e r a g e d a t a d i s t a n c e v a lu e s f r o m s im u l a t i o n r u n s p e r f o r m e d o n 12 0 t i m e i n v a r i a n t t e s t
m a p s . F i g u r e 4 1 r e p r e s e n t s t h e r e l a t i o n , w h i c h h a s a n R
^ o f 0 . 8 2 . A s im i l a r a n a l y s i s o f
a v e r a g e e x p o s u r e e r r o r w i t h d a t a d i s t a n c e r e s u l t e d i n a n r
2 o f 0 . 3 9 .
B a s e d o n t h e s e r e s u l t s , a c o m p a r i s o n o f n e a r n e s s t o d a t a d i s t a n c e w a s m a d e f o r 4 5 0
d a t a p o i n t s . F i gu r e 4 2 p r e s e n t s t h e r e s u l t s f r o m t h e c o m p a r i s o n . T h e c o m p a r i s o n p r o v e d
t h a t t h e r e w a s n o c o r r e l a t i o n be t w e e n n e a rn e s s a n d d a t a d i s t a n c e f o r t h e s i t u a t i o n s t e s t e d .
T h e s e r e s u lt s i n d i c a t e t h a t o n a n a v e r a g e , f o r s e v e r a l r e c o n s t r u c t i o n s , sm a l l e r d a t a d i s t a n c e s
w o u l d r e s u l t i n sm a l l e r n e a r n e s s e s b u t f o r a g i v e n r e c o n s t r u c t i o n , d a t a d i s t a n c e c a n n o t b e
u s e d t o p r e d i c t n e a r n e s s .
T h i s c o n c l u s io n i s l o g i c a l , s i n c e , i n t he o r y , d a t a d i s t a n c e h a s n o b e a ri n g o n im a g e
q u a l i t y f o r a n u n d e r d e t e r m i n e d c a s e , a s i n o u r a p p l i c a t i o n . Wi t h a f u l l y d e t e r m i n e d
r e c o n s t r u c t i o n p r o b l e m , i t w o u l d n o t be s u r p ri s i n g t o s e e a c o r r e l a t i o n b e t w e e n n e a m e s s
a n d d a t a d i s t a n c e .
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F i g u r e 4 1 . V a r i a t i o n o f a v e r a g e v a lu e s o f n e a r n e s s w it h a v e r a g e v a l u e s o f d a t a di s t a n c e
f r o m s im u l a t i o n s p e r f o r m e d o n t h e s e t o f 120 t im e i n v a r i a n t t e s t m a p s a t a r e c o n s t r u c t i o n
r e s o l u t i o n o f 4 0 b y 4 0 .
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F i g u r e 4 2 . V a ri a t i o n o f n e a r n e s s w i t h d a t a di s t a n c e f r o m s im u l a t i o n s p e r f o r m e d o n t h e s e t
o f 12 0 t im e i n v a r i a n t t e s t m a p s a t a r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n o f 4 0 b y 4 0 .
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6 . C O N C L U S I O N S
T h i s r e s e a r c h e x a m i n e d t h e pe r f o r m a n c e o f C T w h e n c h a l l e n g e d w i t h a v a r i e t y o f
p a r a m e t e r s . A s y s t e m a t i c e v a l u a t i o n o f r e c o n s t r u c t i o n i m a g e qu a l i t y w h e n t h e
c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e w a s c h a n g i n g w a s p e r f o r m e d t o a p p r a i s e t h e r o b u s t n e s s o f C T . I n
o r d e r t o d e t e r m i n e o p t i m a l p a r a m e t e r s f o r a r e c o n s t r u c t i o n , s o m e f a c t o r s a f f e c t i n g
p a r a m e t e r s l i k e r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n , n u m b e r d e n s i t y o f r a y s p e r G P
- F T I R a n d c h o i c e
o f c o n f i g u r a t i o n , w e r e i n v e s t i g a t e d B a s i c t e s t c o n c e n t r a t i o n m a p s , e v a l u a t i o n p a r a m e t e r s
a n d m e t h o d s w e r e e s t a b l i s he d t o f a c i l i t a t e e v a l u a t i o n o f p a r a m e t e r s r e l a t i n g t o
r e c o n s t r u c t i o n .
6 . 1 T i m e S e r i e s S im u l a t i o n s
B a s e d o n t h e r e s u l t s o b t a i n e d i t c a n b e c o n c l u d e d t h a t t h e s c a n t im e p e r r a y s h o u l d
b e m i n im i z e d i n o r de r t o g e t g o o d r e c o n s t r u c t i o n s . H o w e v e r , t h i s s h o u l d n o t b e a t t he c o s t
o f o bt a i n i n g n o i s y m e a s u r e m e n t s , a s i t h a s b e e n o b s e r v e d t h a t s l o w e r s c a n n i n g w i t h o u t
n o i s e r e s u lt s i n be t t e r im a g e q u a l it y t h a n f a s t e r , n o i s ie r s c a n n i n g . M i n im i z i n g s c a n r a t e i s
c r i t i c a l f o r c o n c e n t r a t i o n p r o fi le s w i t h m u l t i p l e pe a k s o r f o r r a p i d l y c h a n g i n g c o n c e n t r a t i o n
p r o f i l e s .
T h e c o n f i gu r a t i o n o f O P - F T I R s p e c t r o m e t e r s p l a y a c r u c i a l r o l e i n o b t a i n i n g
r e c o n s t r u c t i o n s o f g o o d q u a l i t y . T h i s w a s o bs e r v e d f r o m t h e c y c l i c a l v a r i a t i o n o f n e a r n e s s
w i t h t im e . T h u s
,
o n c e p e a k l o c a t i o n i s e s t a b l i s h e d , t h e i m p a c t o f c o n f i g u r a t i o n o n p e a k
l o c a t i o n n e e d s t o b e c o n s i de r e d t o d e t e r m i n e w h i c h r e c o n s t r u c t i o n im a g e s a r e m o r e a c c u r a t e
t h a n t he o t h e r s i n r e p r e s e n t i n g th e c o n c e n t r a t i o n p r o fi l e . I n a d d i t i o n , a b a l a n c e n e e d s t o be
a t t a i n e d w i t h r e s p e c t t o h o w f a s t a n e n t i r e r o o m i s s c a n n e d r e l a t iv e t o h o w fi n e l y t h e
s a m p l i n g i s d o n e . T h e c o n f o u n d e r i n t h i s r e l a t i o n sh ip i s t h e s i z e o f t h e c o n c e n t r a t i o n p e a k
t o be r e c o n s t r u c t e d . F a s t e r s a m p l i n g r e s u l t s i n m o r e c o n s i s t e n t t e m p o r a l d a t a , a t t h e c o s t o f
l o s s o f s p a t i a l r e s o l u t i o n .
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L e a k d e t e c t i o n i n a w e l l v e n t i l a t e d r o o m w a s e v a l u a t e d u s i n g a r a p i d l y d e c r e a s i n g
c o n c e n t r a t i o n pe a k c h a r a c t e r i s t ic o f a n i n d o o r g a s r e l e a s e s i t u a t i o n . T h e a l g o r i t h m t e n d e d t o
o v e r e s t im a t e t h e c o n c e n t r a t i o n p e a k c o n s i d e r a b l y , a n d t h e im a g e o bt a i n e d w a s f u l l o f
s t r e a k s . H o w e v e r , t h e p e a k l o c a t i o n a n d p e a k s h a p e w a s r e c o n s t r u c t e d c o r r e c t l y . H e n c e
t h e u s e o f a n FT IR / C T s y s t e m f o r r e c o n s t r u c t i n g s u c h a c o n c e n t r a t io n p r o f i l e i s a p p l i c a t i o n
d e p e n d e n t : i f t h e g o a l i s l e a k de t e c t i o n , t h e s y s t e m i s a p p r o p r i a t e , i f t h e g o a l i s t o d e t e r m i n e
e x p o s u r e , a f a s t e r s c a n n i n g s y s t e m i s r e q u i r e d .
I n c r e a s e d n u m be r o f i t e r a t io n s h a d a be n e fi c i a l e f f e c t o n r e c o n s t r u c t i o n qu a l i t y .
T h i s w a s e s p e c i a l l y t r u e w h e n r e c o n s t r u c t i n g f r o m n o i s y d a t a . T h e e x t r a t im e n e e de d fo r
a d d i t i o n a l i t e r a t i o n s a r e i n s i g n i f i c a n t r e l a t i v e t o t h e t im e f o r d a t a c o l l e c t i o n . H o w e v e r ,
i n c r e a s e d i t e r a t i o n s a r e u s e fu l o n l y i f t he r e c o n s t r u c t i o n s c o n v e r g e t o t h e o r i g i n a l im a ge . I n
a l l t h e t im e s e r i e s s im u l a t i o n s , t h e r e c o n s t r u c t i o n s c o n v e r g e d t o t h e o r i g i n a l im a ge ;
h o w e v e r , s i n c e t h e O P - F T I R / C T s y s t e m i s u n d e r de t e r m i n e d , i t c a n n o t b e p r e d i c t e d w h i c h
o f t h e m a n y s o l u t i o n s t he a l g o r i t h m w i l l c o n v e r g e t o .
T h e s im u l a t e d s c a n t im e s i n t h i s s t u d y m a t c h th o s e o b t a i n e d i n p r a c t i c e . T h e r e f o r e ,
i t c a n b e c o n c l u d e d t h a t m a pp in g t e m p o r a l l y v a r y i n g c o n c e n t r a t i o n s i s f e a s i b l e a n d t h e
c o m p u t e r s im u l a t i o n d e s i gn i s e s s e n t i a l f o r t e s t i n g t h e v a r i o u s p a r a m e t e r s be f o r e c o n du c t i n g
a n e x p e r im e n t .
6 . 2 R e c o n s t r u c t i o n R e s o l u t i o n S im u l a t i o n s
T h e v a r i o u s f a c t o r s a f f e c t i n g r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n w e r e e v a l u a t e d u s i n g a s e t o f
12 0 t i m e i n v a r i a n t m a p s w i t h o n e t o s i x r a n d o m l y p l a c e c o n c e n t r a t i o n p e a k s , a s e t o f 7 5
t im e i n v a r i a n t t e s t m a p s w i t h s y s t e m a t i c a l l y v a r y i n g s h a p e a n d l o c a t i o n o f c o n c e n t r a t i o n
p e a k s a n d s i x t e s t p a t t e r n s . E a c h s e t o f t e s t m a p s he l p e d i n e v a l u a t i n g d i f f e r e n t f a c t o r s .
T h e t e s t s e t o f 12 0 t e s t m a p s w e r e u s e d t o e v a l u a t e t h e im p a c t o f c h a n g i n g s a m p l i n g
d e n s i t y a t a g i v e n r e s o l u t i o n A t a r e s o l u t i o n c o m p a r a b l e t o t h e r e s o lu t i o n o f t h e t e s t
c o n c e n t r a t i o n m a p , i n c r e a s i n g t he n u m b e r o f r a y s pe r O P- FT I R r e s u l t i n b e t t e r i m a g e
qu a l i t y . H o w e v e r , a t l o w e r r e s o lu t i o n s , , a f t e r a c e r t a i n s a m p l i n g d e n s i t y w a s r e a c h e d ,
10 2
" #
c h a n g i n g t h e s a m p l i n g d e n s i t y h a d n o s i g n i f i c a n t im p a c t o n i m a g e q u a l i t y . T h u s , a f t e r
d e t e r m i n i n g t h e a d e q u a t e n u m b e r o f r a y s p e r O P
- F T I R f o r a g i v e n c o n f i g u r a t i o n s , m o r e
r a y s h a v e n o e f f e c t o n i m a g e qu a l i t y . I n a n e x p e r i m e n t a l s i t u a t i o n , t h e s p a t i a l v a r i a t io n o f
c o n c e n t r a t i o n w o u l d p l a y a v i t a l r o l e i n d e t e r m i n i n g t h e r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n a s w e l l a s
t h e s a m p l i n g d e n s i t y .
I n t e r p o l a t i n g b e t w e e n r a y s b e f o r e r e c o n s t r u c t i o n w a s u s e f u l i n i m p r o v i n g im a g e
q u a l i t y if t he r a y s f o r t h e r a y s u m s b e i n g i n t e r p o l a t e d w e r e n o t s e p a r a t e d b y a g r e a t d i s t a n c e
o r t h e r e w a s n o s u dd e n c h a n g e i n c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e b e t w e e n t h e t w o r a y s . I n a l l c a s e s ,
im a g e s f r o m i n t e r p o l a t e d r a y s u n de r e s t i m a t e d c o n c e n t r a t i o n p e a k s r e l a t i v e t o im a g e s f r o m
r a y s u m s w i t h o u t i n t e r p o l a t i o n s . T h u s , c a u t io n n e e d s t o b e e x e r c i s e d b e f o r e u s i n g
i n t e r p o l a t i o n s t o r e c o n s t r u c t c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e s f r o m a n e x p e r im e n t a l s i t u a t i o n , s i n c e i t
i s d i f f i c u l t t o j u d ge w h a t t h e Hm i t i n g d i s t a n c e b e t w e e n r a y s f o r i n t e r p o l a t i o n i s w i t h o u t
k n o w i n g t h e s p a t i a l v a r i a t i o n o f t h e c o n c e n t r a t i o n p r o fi l e .
D e t e c t a b i l i t y o f a p e a k w a s e v a l u a t e d u s i n g a s e t o f 7 5 t e s t m a p s w i t h s y s t e m a t i c
v a r i a t i o n o f p e a k l o c a t i o n a n d s h a p e . A l t h o u gh d e t e r m i n a t io n o f d e t e c t a b i l i t y w a s v e r y
s u bj e c t i v e , i t w a s f o u n d th a t p e a k s l e s s t h a n 3 p i x e l s i n d i a m e t e r a t a 4 0 b y 4 0 r e s o lu t i o n
c o u l d n o t b e d e t e c t e d a t a r e s o l u t i o n o f 5 by 5 . Pe a k l o c a t io n h a d a s i g n i f i c a n t im p a c t i f t h e
p e a k w a s o n t he d i a g o n a l o r a t t h e c o m e r . H o w e v e r , t h e im p a c t o f p e a k l o c a t i o n i s h i g h l y
d e p e n d e n t o n t h e c o n f i g u r a t i o n u s e d .
T h e t e s t p a t t e rn s u s e d t o e v a l u a t e t he im p a c t o f m u l t i p l e p e a k s o f v a r y i n g s i z e s o n
r e s o l u t i o n y i e l de d c o n f l i c t i n g r e s u l t s f r o m t h o s e o b t a i n e d f r o m r e c o n s t r u c t i o n o f s i n g l e
p e a k s o f d if f e r e n t s i z e s . T h e r e s u l t s s u g g e s t t h a t s m a l l e r p e a k s a r e r e c o n s t r u c t e d m o r e
a c c u r a t e l y t h a n l a r g e r p e a k s w h e n t he r e a r e s e v e r a l pe a k s o f t h e s a m e s i z e i n a n im a g e . I t
a l s o p o i n t e d o u t t h e w e a k n e s s e s o f a c o n f i g u r a t i o n t o r e c o n s t r u c t p e a k s a t c e r t a i n l o c a t i o n s .
Wh i l e t h e s e t e s t p a t t e rn s do n o t r e p r e s e n t r e a l i t y , t h e y a p p e a r t o be a u s e f u l t o o l i n
e v a l u a t i n g c o n f i g u r a t i o n s a n d r e s o l u t io n s .
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A n o t h e r i n t e r e s t i n g r e s u l t w a s t h e r e d u c t i o n o f s e n s i t i v i t y o f i m a g e q u a l i t y t o n o i s y
d a t a a s t h e r e c o n s t r u c t i o n r e s o lu t i o n w a s m a d e c o a r s e r . T h i s w o u l d s u g g e s t t h a t i n a n
e x p e r i m e n t a l s i t u a t i o n , c o a r s e r r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n s a r e p r e f e r r e d w h e n t h e
m e a s u r e m e n t s a p p e a r n o i s y .
6 . 3 C o n fi g u r a t i o n S im u l a t i o n s
Se v e n t e e n d i f f e r e n t c o n f i g u r a t i o n s w e r e e v a l u a t e d w i t h r e s p e c t t o r e c o n s t r u c t io n
q u a l i t y a n d h a r d w a r e r e q u i r e m e n t s I n ge n e r a l , i t w a s fo u n d t h a t i n c r e a s i n g t h e n u m be r o f
O P - FT IR s r e s u lt e d i n b e t t e r im a g e q u a l i t y , h o w e v e r , t he m o s t c r i t i c a l f a c t o r w a s t he
i n de p e n d e n c e o f t h e I R b e a m s . T h u s , r e c o n s t r u c t io n s f r o m a c o n f i g u r a t i o n w i t h o n e F T I R
w i t h p a r a l l e l r e f l e c t i o n s h a d be t t e r im a ge q u a l i t y s t a t i s t i c s t h a n o t h e r c o n f i gu r a t i o n s w i t h
m u l t i p l e F T I R s b e c a u s e o f t h e l a r g e r n u m b e r o f a n g le s c o v e r e d b y t h e c o n f i g u r a t i o n , T h i s
w a s r e i t e r a t e d w he n t h e 4 S 4M c o n f i g u r a t i o n y i e l d e d b e t t e r r e s u l t s t h a n t h e 4 S4 C
c o n f i g u r a t i o n .
Sy m m e t r y i n a c o n f i g u r a t i o n i s a n o t h e r im p o r t an t f a c t o r . T h i s w a s e v i d e n t
e s p e c i a l l y w i t h t h e v a r i o u s t w o O P - FT IR c o n f i g u r a t i o n s , w h e r e s y m m e t r i c c o n fi g u r a t i o n s
y i e l d e d b e t t e r im a g e q u a l i t y t h a n a s y m m e t r i c c o n fi g u r a t i o n s . R e s o l u t i o n p l a y s a n i m p o r t a n t
r o l e i n e v a lu a t i o n o f c o n f i g u r a t i o n s , a n d th e r e l a t i v e l y s m a l l d i f f e r e n c e s i n s o m e
c o n fi g u r a t i o n s c o u l d be d u e t o t h e u s e o f a 10 b y 10 r e s o l u t i o n o v e r a 2 0 b y 2 0 o r 4 0 b y 4 0
r e s o l u t i o n .
A l t h o u g h th e c o n c e p t o f r a y u n f o l d i n g w a s n o t c o m p l e t e l y e x p l o r e d , t h e s im u l a t i o n s
c o n d u c t e d s u g g e s t t h a t t h e b e n e fi t s o f r a y u n fo l d i n g a r e de p e n de n t o n t h e c o n f i g u r a t i o n
u s e d . I n c r e a s e d i t e r a t i o n s t e n d t o im p r o v e t h e r e c o n s t r u c t i o n s fi i r t h e r w h e n r a y s a r e
u n f o l d e d . F o r o t h e r c o n f i g u r a t i o n s , i n c r e a s e d i t e r a t i o n s y i e l d e d m i x e d r e s u l t s , im p r o v i n g
i m a g e q u a l i t y f o r s o m e a n d d e t e r i o r a t i n g i m a g e s f o r o t h e r s . I n a l l c a s e s , d a t a d i s t a n c e
im p r o v e d w i t h i t e r a t i o n s a s e x p e c t e d .
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6 . 4 D a t a d i s t a n c e C o r r e l a t i o n
R e s u l t s f r o m d a t a d i s t a n c e c o r r e l a t i o n s t u d ie s w e r e d i s a p p o i n t i n g s i n c e t h e y
s u g g e s t e d t h a t t h e r e w a s n o s i g n i f i c a n t c o r r e l a t i o n b e t w e e n d a t a d i s t a n c e a n d o t h e r
p a r a m e t e r s . T h i s l im i t s t h e a b i l i t y t o e v a l u a t e a n i m a g e i n a n e x p e r i m e n t a l s i tu a t i o n
c o n s i d e r a b l y . H o w e v e r , t h e r e s u l t s a r e a s p r e d i c t e d t h e o r e t i c a l l y f o r a n u n d e r d e t e r m i n e d
s y s t e m a n d t o e x p e c t o t h e r w i s e w a s t o o b e i m p r a c t i c a l .
6 . 5 R e c o m m e n d a t i o n s
T h e o bj e c t i v e o f t h i s r e s e a r c h w a s t o be a b l e t o u s e t h e s e s im u l a t i o n s t u d i e s t o m a k e
d e c i s i o n s o n c o n f i g u r a t i o n s , r e s o l u t i o n , t im e s t e p a n d o t h e r f a c t o r s i n a n e x p e r i m e n t a l
s i t u a t i o n . F o r e x a m p l e , i f t h e r e w e r e tw o O P
- FT IR s c a n n e r s a v a i l a b l e t o s c a n a n
u n o b s t r u c t e d s p a c e , t h e 2 S 2 M R c o n f i g u r a t i o n w o u l d b e u s e d . I f t h e n u m b e r o f a v a i l a b l e
m i r r o r s a n d r e t r o r e f le c t o r s w e r e f e w e r t h a n t h a t n e e d e d i n t he c o n fi gu r a t i o n , t h e
c o n fi g u r a t i o n c o u l d b e a lt e r e d s o t h a t sp a c i n g b e t w e e n t h e r a y s w a s i n c r e a s e d w i t h o u t
d i s t u r b i n g t h e s ym m e t r y o f t he sy s t e m . T h e r e c o n s t r u c t i o n r e s o l u t i o n t o u s e w o u l d b e 10
b y 10 f o r t h e c o n fi g u r a t i o n w i t h t he s a m e n u m b e r o r r a y s . I f t h e n u m b e r o f r a y s p e r O P -
FT I R w e r e fe w e r , t h e o pt im u m r e c o n s t r u c t i o n r e s o lu t i o n c o u l d b e d i f f e r e n t . F r o m th e
r e s o l u t i o n s t u d i e s , i t w o u l d a p p e a r t h a t f o r l e s s t h a n 15 r a y s p e r FT I R a c o a r s e r r e s o l u t i o n
m a y b e n e e d e d , h o w e v e r s i n c e t h e s t u d i e s w e r e n o t p e r f o r m e d o n t h i s c o n f i g u r a t i o n , a
d e f i n i t e s t a t e m e n t c a n n o t b e m a d e . T h e m e a s u r e m e n t t im e f o r t h e FT I R s c a n n e r sh o u l d b e
m i n i m i z e d a n d i n t e r p o l a t i o n s s h o u l d b e u s e d f o r t h e r a y s u m d a t a . R e c o n s t r u c t i o n s s h o u l d
b e p e r f o r m e d u s i n g 5 0 a n d 15 0 i t e r a t i o n s a n d th e b e t t e r d e f i n e d im a g e c h o s e n a s
r e p r e s e n t a t i v e o f t h e c o n c e n t r a t i o n p r o fi l e m a p p e d . I f p o s s i b l e , t h e p r o fi l e t o b e m a pp e d
s h o u l d b e s im u l a t e d a s a t e s t m a p a n d r e c o n s t m c t e d u s i n g t h e s im u l a t i o n p r o gr a m t o
d e t e r m i n e t h e i n h e r e n t l im i t a t io n s o f t h e c o n fi g u r a t i o n b e f o r e u s i n g t h e c o n f i g u r a t i o n i n t he
fi e l d .
F u r t h e r s i m u l a t i o n s t u d i e s w o u l d b e u s e f u l t o b e t t e r r e l a t e t h e r e s u l t s f r o m t h e s e
t h r e e s e t s o f s i m u l a t i o n s t u d i e s . C o n f i gu r a t i o n s c o u l d b e e v a l u a t e d u s i n g r e c o n s t r u c t i o n s
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f r o m t h e t i m e v a ri a n t t e s t m a p s t o d e t e r m i n e w h i c h c o n f i g u r a t i o n t r a c k s a c h a n gi n g
c o n c e n t r a t i o n p r o f i l e b e s t . R e s o l u t i o n s t u d i e s c o u l d t h e n b e p e r f o r m e d o n t h e
c o n f i g u r a t i o n s t o d e t e r m i n e a n o p t im u m c o n f i g u r a t i o n . T h e t e s t p a t t e r n s de v e l o p e d fo r t h e
r e s o l u t i o n s t u d i e s c o u l d a l s o b e u s e d f o r t h e e v a l u a t i o n o f c o n f i gu r a t i o n s .
F o r t h e s e s i m u l a t i o n s , g a u s s i a n n o i s e w a s a d d e d a t r a n d o m t o t h e s i m u l a t e d
r a y s u m s . M e a s u r e m e n t n o i s e c o u l d be s t u d i e d i n m o r e d e t a i l a n d t h e n c h a r a c t e r i z e d a n d
u s e d i n p l a c e o f G a u s s i a n n o i s e i n t h e s e s im u l a t i o n s . F o r t h e t im e s e r i e s s im u l a t i o n s , d a t a
w a s c o l l e c t e d i n a s e q u e n t i a l m a n n e r . S im u l a t i o n s c o u l d b e p e r f o r m e d w h e r e t h e d a t a i s
c o l l e c t e d i n a r a n d o m m a n n e r a n d t h e r e c o n s t r u c t i o n s o b t a i n e d c o u l d b e e v a l u a t e d t o
d e t e r m i n e w h i c h m o d e o f d a t a c o l l e c t i o n i s m o r e u s e fu l f o r t r a c k i n g a c h a n g i n g
c o n c e n t r a t i o n p l u m e . T h e s t u d y c o u l d be e x t e n d e d t o s t u d y i n g d i f f e r e n t a l g o r i t hm s a n d
th e i r im p a c t o n a l l o t he r f a c t o r s . F i n a l l y , o t h e r im a g e q u a l i t y p a r a m e t e r s r e l a t e d t o t h e
a p p l i c a t i o n o f a i r p o l l u t io n a n d i n d u s t r i a l h y g i e n e c o u l d b e e x p l o r e d a n d d e f i n e d .
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( 19 9 2 ) .
3 4 . T o dd , L .
"
O p t i c a l R e m o t e Se n s i n g a n d C o m p u t e d T o m o g r a p h y i n I n d u s t r i a l
H y g i e n e .
"
P h . D . d i s s . U n i v e r s i t y o f N o r t h C a r o l i n a , C h a p e l H i l l , N C . ( 19 9 0 )
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3 5 . H u e s m a n , R . H . ,
"
T h e E f f e c t s o f a F i n i t e N u m b e r o f P r o j e c t i o n A n g l e s a n d F i n i t e
L a t e r a l Sa m p l i n g o f Pr o j e c t i o n s o n t h e P r o p a g a t i o n o f St a t is t i c a l E r r o r s i n T r a n s v e r s e
S e c t i o n R e c o n s t r u c t i o n
"
P h y s . M e d . B i o l . . V o l . 2 2 , N o . 3 , p p . 5 1 1 - 5 12 ( 19 7 7 ) .
3 6 . S i m p s o n , O r m a n , P e r s o n a l C o m m u n i c a t i o n , A p r i l 2 7 , 1 9 9 5 .
3 7 . S a m a n t a , A . & L . T o d d ,
" M a p p i n g C h e m i c a l C o n c e n t r a t i o n s I n d o o r s U s i n g O p e n -
p a t h FT IR Sp e c t r o s c o p y a n d C o m p u t e d T o m o g r a p h y : C h a m be r S t u d i e s
"
I n P r o c e e d i n g s
O p t i c a l R e m o t e S e n s i n g A p p l i c a t i o n s t o E n v i r o n m e n t a l a n d I n d u s t ri a l S a f e t y P r o b l e m s .
M c L e a n , V A : A i r a n d W a s t e M a n a g e m e n t A s s o c i a t i o n , i n p r e s s ( 1 9 94 ) . .
3 8 . R a s o u l i , F i r o o z , & T e d A . W i l l i a m s . ,
" A p p l i c a t i o n o f D i s p e r s i o n M o d e l i n g t o I n d o o r
G a s R e l e a s e S c e n a r i o s .
"
J A i r & W a s t e M a n a g e . A s s o c , V o l . 4 5 , p p . 19 1- 19 5 . (M a r c h ,
19 9 5 )
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A P P E N D I X A
R e p r e s e n t a t i o n o f s o m e t e s t m a p s f r o m e a c h s e ri e s o f t e s t m a p s u s e d f o r t h e t im e s e ri e s
s im u l a t i o n s .
I l l
P e a k a t s i d e
, d e c a y i n g
P e a k a t s i d e , s l o w d e c a y
P e a k a t s i d e , i n c r e a s i n g
r 500
"
4 0 0
r 5 0 0
1 12
P e a k a t m i d d l e , i n c r e a s i n g
P e a k m o v i n g @ 1 p i x e l e v e r y 9 m i n u t e s
1 13
P e a k m o v i n g a n d c o n c e n t r a t i o n c h a n g i n g
P e a k m o v i n g w i th s l o w e r c h a n g e i n c o n c e n t r a t i o n
2
P e ak m o v i n g w i th n o o th e r c h a n g e
1 14
" P e a k a t s i d e , d e c a y i n g
"
,
m o v i n g ® l p i x e l / 6 m i n u t e s
S t e a d y g e n e r a t i o n s im u l a t i o n
G a s R e l e a s e S c e n a ri o
0 . 0 0 2
0 . 0 0 1
0 0 00
F i gu r e A l . T e s t C o n c e n t r a t i o n P r o f i l e s , 15 s e c o n d s , o n e an d a h a l f h o u r , a n d t h r e e h o u r s a f t e r
s t a r t i n g t o t a k e m e a s u r e m e n t s f o r t h e t i m e s e ri e s s im u l a t i o n s .
1 15
T w o P e a k s
T h r e e P e a k s
F o u r P e a k s
F i gu r e A l . T e s t C o n c e n t r a ti o n P r o f i l e s , 15 s e c o n d s , o n e a n d a h a l f h o u r , a n d t hr e e h o u r s a f t e r
s t a r t i n g t o t a k e m e a su r e m e n t s f o r t h e t im e s e r i e s s i m u l a t i o n s .
1 16
A P P E N D I X B
R e p r e s e n t a t i o n o f r e c o n s t r u c t i o n s f r o m s o m e r e p r e s e n t a t i v e t e s t m a p s t o e v a l u a t e t h e e f f e c t
o f i n t e r p o l a t i o n s b e t w e e n r a y s u m s o n t h e q u a l i t y o f r e c o n s t r u c t i o n s .
o ri g in a l 8 0 r a y s
4 0 r a y s , i n t e r p o l a te d t o 8 0
40 r a y s 2 0 r a y s , i n te r p o l a te d t o 4 0
20 r a y s
F i g u r e B l A c o m p a r i s o n o f r e c o n s t r u c te d i m a g e s o b t a i n e d w i t h a n d w i t h o u t in t e r p o l a t i o n s a t a r e s o l u t i o n o f 2 0 b y 20
4 0 r a y s , i n t e r p o l a t e do n g i n a l 8 0 r a y s
2 0 r a y s2 0 r a y s , i n te r p o la t e d t4 0 r a y s
F i g u r e B 1 . A c o m p a r i s o n o f r e c o n s t r u c t e d i m a g e s o b t a i n e d w i t h a n d w i t h o u t i n t e r p o l a t i o n s a t a r e s o l u t i o n o f 2 0 b y 20
o o
o ri g i n a l
4 0 r a y s
8 0 r a y s
^
"
^ ^ ^ 20 r a y s , i n t e r p o l a t e d t o 4 0
4 0 r a y s , in t e r p o la t e d t o 8 0
2 0 r a y s
F i g u r e B l . A c o m p a r i so n o f r e c o n s t r u c t e d i m a g e s o b t a in e d w i t h a n d w i t h o u t i n te r p o l a t i o n s a t a r e s o l u t i o n o f 2 0 b y 20
vo
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A P P E N D I X C
A d d i t i o n a l C r i t e r i a f o r e v a l u a t i n g F T I R C o n fi g u r a t i o n s
In a d d i t i o n t o u s i n g i m a g e q u a l i t y p a r a m e te r s a n d v i s u a l i n s p e c t i o n t o e v a l u a te
c o n f i g u r a t i o n s , s o m e o t h e r c r i t e r i a w e r e l o o k e d i n t o w i t h a v i e w t o e x a m i n i n g a
c o n f i g u r a t i o n w i t h o u t h a v i n g t o t e s t i t b y r e c o n s t r u c t i n g u s i n g t h e c o n f i g u r a t i o n . T w o s u c h
c r i t e r i a a r e d i s c u s s e d in t h i s s e c t i o n . B o t h c r i te r i a a r e a n a t t e m p t t o t e s t t h e r e l a t i v e c o v e r a g e
o b t a i n e d b y a s e t o f r a y s f r o m a c o n fi g u r a t i o n , a n d b o t h y i e l d e d i n c o n c l u s i v e r e s u l t s a s t o
t h e q u a l i t y o f a c o n fi g u r a t i o n s i n c e t h e r e l a t i v e i n d e p e n de n c e o f t h e r a y s w e r e n o t t e s t e d .
T h e h a r d w a r e r e q u i r e m e n t s f o r a l l t h e c o n f i g u r a t i o n s a r e a l s o l i s t e d i n t h i s s e c t i o n i n
T a b l e C I , a l o n g w i t h v a lu e s f r o m t h e t w o c r i t e r i a l i s t e d a b o v e .
C o v e r a g e : N u m b e r o f H i t s
T h e n u m b e r o f h i t s r e f e r s t o t h e n u m b e r o f r a y s p a s s i n g th r o u gh a p i x e l . T h u s , i f
t h e r e w e r e f o u r r a y s p a s s i n g t h r o u g h a p i x e l , t h e n u m b e r o f h i t s f o r t h a t p i x e l w o u l d b e
f o u r . T h i s i n f o r m a t i o n i s o b t a i n e d f o r a l l p i x e l s a n d d i s p l a y e d p i c t o r i a l l y a s s h o w n i n
F i g u r e C 2 f o r t h e c o n f i gu r a t i o n d e p i c t e d i n fi g u r e C I . D i f fe r e n t p a t t e r n s r e p r e s e n t a r a n g e
o f n u m b e r s r e p r e s e n t i n g n u m b e r o f h i t s . F r o m f i g u r e C 2 , i t i s o b s e r v e d t h a t a m a j o r i t y o f
p i x e l s (3 5 % ) a r e h i t b y b e t w e e n e i gh t t o f o u r t e e n r a y s , a n d t w o p i x e l s a r e h i t b y l e s s t h a n
f o u r r a y s . I n f o r m a t i o n o n n u m b e r o f h i t s i s s u m m a r i z e d i n T a b l e C I f o r a l l t h e
c o n fi g u r a t i o n s t e s t e d . N o g e n e r a l t r e n d i n n u m b e r o f h i t s w a s o b s e r v e d t h a t w o u l d a i d t h e
p r o c e s s o f r a n k i n g c o n f i g u r a t i o n s . H o w e v e r , f i g u r e s o f n u m b e r o f h i t s l i k e f i g u r e C 2 a r e
h e l p f u l i n d e t e r m i n i n g w h i c h r e g i o n s b e i n g r e c o n s t r u c t e d a r e u n d e r s a m p l e d a n d
c o n fi g u r a t i o n s c a n be e d i t e d t o a v o i d i t . C a u t i o n m u s t b e e x e r c i s e d , h o w e v e r , w h i l e
i n t e r p r e t i n g th e r e s u l t s f r o m a n u m b e r o f h i t s e v a l u a ti o n a l o n e , s i n c e i t d o e s n o t t a k e i n t o
a c c o u n t h o w a r a y h i t s a p i x e l . T h u s , a r a y b a r e l y t o u c h i n g a p i x e l a n d a n o t h e r p a s s i n g
12 1
t h r o u g h i t s e n t i r e a r e a a r e g i v e n t h e s a m e w e i g h t i n g a l t h o u g h t h e i n f o rm a t i o n c o n t e n t a b o u t
t h e p i x e l i n t h e r a y m a y b e s i g n i f i c a n t ly d i f f e r e n t .
C o v e r a g e : A r e a C o v e r e d
T h e a r e a c o v e r e d r e f e r s t o t h e s u m o f t h e a r e a c o v e r e d b y a l l t h e r a y s p a s s i n g
t h r o u g h a g i v e n p i x e l . T h i s w o u l d m e a n t h a t i f t h e r e w e r e f o u r r a y s p a s s i n g t h r o u gh a
p i x e l , w i t h a i b e i n g t h e i n t e r s e c t i n g a r e a b e t w e e n r a y 1 a n d t h e p i x e l , a 2 b e i n g t h e
in t e r s e c t i n g a r e a b e t w e e n r a y 2 a n d t he p i x e l a n d s o o n , t h e a r e a c o v e r e d w o u l d b e
a i + a2 + a 3 + a 4 . A r e a c o v e r e d i s a m e a n s t o o v e r c o m e t h e l im i t a t i o n s o f n u m be r o f h i t s , i n
t h a t i t t a k e s i n t o a c c o u n t t h e r e l a t i v e c o n t r i b u t i o n o f a r a y . H o w e v e r , t h e i n h e r e n t l i m i t a t i o n
i n b o t h t h e s e m e a s u r e s i s t h at t h e y f a i l t o e v a l u a t e t h e i n d e p e n d e n c e o f t h e r a y s , w h i c h i s
t h e m a j o r d r i v i n g f o r c e f o r o b t ai n i n g q u a l i t y r e c o n s t r u c t i o n s . A r e a c o v e r e d , i n c o n j u n c t i o n
w i t h n u m b e r o f h i t s i s a u s e fu l m e a s u r e f o r e d i t i n g a c o n f i gu r a t i o n t o o b t a i n a m o r e u n i f o r m
c o v e r a g e .
F i gu r e C 3 i s a r e p r e s e n t a t i o n o f c o v e r a g e i n t e r m s o f a r e a c o v e r e d f o r t h e 3 S 3M
c o n f i gu r a t i o n r e p r e s e n t e d i n F i g u r e C I . A s u m m a r y o f t h e i n f o r m a t i o n r e p r e s e n t e d i n t h a t
f i g u r e a l o n g w i t h s im i l a r i n f o r m a t i o n f r o m a l l t h e o t h e r c o n f i g u r a t i o n s s t u d i e d i s i n c l u d e d i n
T a b l e C I .
(N
T a b le C I
C o m p a r is o n o f H a r d w a r e R e q u i r e m e n t s a n d C o v e r a g e g o r t h e c o n f i g u r a t i o n s t e s t e d
C o n f i g u r a t i o n H a r d w a r e R e q u i r e m e n t s
# F T IR s # R e t r o r e f le c t o r s # M ir r o r s
C o v e r a g e - # P ix e ls h it
0 - 4 4 - 8 8 - 1 4 1 4 - 1 8 > 1 8
A r e a C o v e r e d
0 - 2 2 - 4 4 - 6 6 - 8 > 8
1 s o u r c e 1S 0 R
I SO C R
I Sa M R
2 s o u r c e s 2 S 2 M
2 S 2 M R
2 S 2 C
2S 2C R
2S 0 M
2 S0 C R
3 s o u r c e s 3 S 3 C
3 S 3 M
3 S 2 C 1M
3 S 2 M 1C
4 s o u r c e s 4 S 4 C
4 S 4 M
2
2
2
2
2
2
3
3
3
3
4
4
6 0
8
8
5 0
5 0
6 0
7 5
4 5
5 0
5 6
4 3
5 6
5 1
5 2
4 9
5 6
6 0
6 0
0
0
4
0
4
3 6
4
3 2
1 2
2 8
3 0
4
5
0
0
0
7
1 6
0
2
0
1
0
4
3 2
1 0
1 1
3
5 2
3 2
5
2 9
1 6
2 3
1
3 6
3 5
5 1
4 7
3 4
2 8
3 0
4 3
3 5
4 3
4 1
4 8
2 0
4 3
2 4
8
1 4
1 5
2 8
1 9
7
1 3
3 7
2 2
2 9
2 2
4 6
4
5 3
4 0
4 0
0
0
0
0
0
2 4
0
8
1 2
1 4
2 4
1 4
4 4
6
9
5
0
0
0
6
8
3 9
1
1 6
0
6 3
4 0
2 6
2 5
4 0
3 9
1 8
3 0
1 5
1 2
1 2
1 3
5
3 6
0
3
0
1
0
8
9
4 3
9
3 3
3
2 4
4 1
1 6
4 9
2 3
4 7
2 0
9
3 2
1 6
1 7
3 7
2 8
1
7
1 4
3 8
2 4
3 0
3 1
4 1
8
9 1
6 0
4 8
1 3
3 7
1 6
6 0
6
8
1 2
1 4
1 2
1 2
9
4 0
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